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RESUMO

A tomografia computadorizada (TC) é uma técnica de ensaio nao-invasivo que per-
mite a visualizacao de estruturas internas das amostras. Em funcao disto, sua aplicacao
nas areas de saide (médica) e tecnologicas (industrial) tornou-se imprescindivel. Com
este intuito foi desenvolvido um simulador de tomografia computadorizada para a gera-
cao de dados que auxiliem no desenvolvimento de algoritmos de reconstrucao de imagem
e reconstrucao volumétrica para as técnicas de TC baseadas em espalhamento coerente
(Rayleigh) e em transmissao de raios X. O simulador proposto é baseado no método
Monte Carlo (MC) por ser largamente utilizado na solugao de problemas envolvendo pro-
cessos estatisticos com caracteristicas estocéasticas da emissao de radiacao, transporte e
deteccao de processos radioativos. Este método é extremamente 1til em problemas com-
plexos que nao podem ser modelados por co6digos computacionais que utilizam métodos
deterministicos. Outra grande aplicacao do método Monte Carlo é feita em experimentos
onde os resultados sao de dificil medi¢ao ou incluem grandes quantidades de radiacao
em um paciente. Para contornar o problema de alta carga computacional exigida pelo
MC o simulador foi desenvolvido em CHARM-++-, por ser uma biblioteca voltada para a
programacao paralela. Este programa foi executado em Clusters Linux a fim de diminuir

o tempo de simulacao.



ABSTRACT

Computer Tomography (CT) is a non-destructive technique because it does not com-
promise directly the sample integrity. Therefore application in the medical and industrial
environments became essential. This thesis presents the development of parallel algo-
rithms for Computer Tomography simulation based on coherent scattering (Rayleigh)
and X-ray transmission. The results of the simulations are visualized in images with
planar reconstructions. The proposed simulator is based on the widely used Monte Carlo
method (MC) to solve statistical problems with stochastic characteristics, e.g. the radia-
tion emissions, transport and detection of radioactive processes. This method is extremely
useful in complex problems that cannot be modeled by deterministic computational meth-
ods. Another important application of the simulator is to carry out experiments which
the results are difficult to measure due to the large amounts of radiation delivered to
patients. To avoid the problem of high computational load required by the MC, the
simulator was developed in CHARM -+ language and the program was run on Linux

clusters to improve the performance.

xi



Capitulo 1

Introducao

Diferentes areas da ciéncia e da tecnologia utilizam as técnicas de geracao de ima-
gem para inspec¢ao, avaliacao, estudo e diagnostico. Cada aplicacao requer um conjunto
proprio de equipamentos e procedimentos a fim de produzir os resultados esperados. Nos
sistemas de imagem que utilizam raios X, a escolha da fonte e do(s) detector(es), além
dos parametros de operagdo (tensdo, corrente, ganho, geometria, tempo de exposi¢ao),
devem ser adequadas a cada aplicacao.

Uma das areas de intersecao entre a ciéncia fisica e as ciéncias biologicas é a pro-
ducao de dados e imagens para caracterizacao e anélise de amostras de tecidos biologicos
utilizando radiacao ionizante. Estas imagens podem ser obtidas por diferentes métodos,
através de técnicas experimentais e/ou de simula¢do em computador, que podem ser clas-
sificados em métodos de projecao de imagem e métodos tomograficos. Ambos os métodos
se valem dos mecanismos de interacao da radiagdo com a matéria para gerar a informagao
que caracterizara a amostra bioldgica e que serd impressa em um dispositivo de saida. A
imagem resultante esté carregada de informacao que precisa ser processada para tornar-se
atil ao usuario final.

Para o desenvolvimento de novas técnicas de imagem ou o simples melhoramento de

uma determinada técnica requer da equipe de profissionais um esforco de pesquisa que se



traduz em tempo, custos e muito trabalho, particularmente quando é necessario avaliar
um nimero muito grande de parametros que podem influenciar a qualidade da imagem
final.

Sob esta perspectiva, diferentes técnicas foram desenvolvidas para a geracao de ima-
gem, tais como: radiografia utilizando contraste de fase utilizada especialmente em mamo-
grafia, e tomografia computadorizada por espalhamento coerente de raios X, técnica esta
com um grau de seletividade o que nao ocorre na tomografia por transmissao de raios X.

Nas técnicas radiograficas, a imagem a ser investigada surge de forma direta como
uma projecao da amostra sobre um sistema de deteccao, podendo ser processada a poste-
riori para extracao de novas informacoes. Nas técnicas tomograficas, as imagens geradas
durante a aquisicao dos dados nao formam o produto final ainda, mas ji trazem a es-
séncia da informacao. Através das técnicas de reconstrucao de imagens, estas imagens
“brutas” sao processadas para gerar um outro conjunto de imagens. Para a tomografia,
este conjunto de imagens ¢ a colecao de reconstrucoes das secoes transversais da amostra
estudada. Assim como a radiografia, estas imagens exibem as informagoes necessarias
para a caracterizacao da amostra e posterior analise dos dados.

A simulacao de imagens em computador se encontra nas mesmas circunstancias das
técnicas experimentais, implementando, em linguagem apropriada, os mecanismos de
interacao da radiacao. As informacoes vitais para a execucao da simulacdo sdao prove-
nientes de experimentos ja realizados ou de modelagens computacionais que sao paulati-
namente aperfeicoados através dos resultados obtidos. As imagens simuladas sao geradas
reproduzindo-se os procedimentos experimentais em computador. Estas imagens, car-
regadas de informacao, sao processadas de forma a se extrair os dados de interesse que
irdo caracterizar a amostra e permitir uma analise do problema em foco (alvo de um
estudo especifico).

Por exemplo, a tomografia computadorizada (TC) pode ser utilizada para a realiza-



cao de estudos que nao comprometam a integridade da amostra e ¢ capaz de extrair
informagoes sobre a estrutura da amostra e também os componentes constituintes da
mesma. Em fungao disto, sua aplicacdo nas areas de satde (médica) e tecnolégicas (in-
dustrial) tornou-se imprescindivel. Entretanto, antes de disponibilizar uma nova técnica
tomografica, é necessario avalia-la quanto a sua aplicabilidade, sendo que toda tomografia
necessita de uma reconstrugao de imagem dos dados adquiridos (e, eventualmente, uma
visualiza¢ao volumétrica no caso da tomografia 3D).

As técnicas de simulagao computacional sao especialmente tteis neste cendrio onde
diferentes parametros, combinados de diversas formas, produzem resultados distintos
representando melhoras ou pioras na qualidade da imagem. Componentes e dispositivos
podem ser avaliados quanto aos seus comportamentos através de simulacao, dado que
esta permite a concepgao de um ambiente virtual de estudo a baixos custos|1].

O uso do método Monte Carlo (MC) para a simulacao de transporte de radiacao se
mostrou o método mais acurado para a simulagao do espectro de raio-X em geometrias
complexas e permite incorporar facilmente dados de secgao de choque|2|. Tipicamente,
os simuladores baseados na técnica de MC funcionam através da geragao de eventos e o
acompanhamento da seqiiéncia de interacoes destes mesmos eventos até que eles sejam
eliminados do processo. Os simuladores MC para transporte de energia através de fotons
de raios X funcionam neste modelo. Os f6tons sao gerados por uma fonte cujos para-
metros devem ser definidos (posi¢ao, dire¢do, tamanho focal, abertura de feixe, espectro
de emissdo, fluéncia) e detectados por dispositivos sensiveis a radia¢do, também config-
urados adequadamente (composi¢ao, dimensao, dire¢ao, resolugio espacial, resolugao em
energia, curva de eficiéncia).

A qualidade da imagem gerada nestes dispositivos reais depende diretamente do
numero de fotons detectados, isto é, dependem de uma estatistica de deteccao. Nao

é diferente na anélise da qualidade das imagens geradas por simulagao computacional. A



estatistica ¢ um fator determinante na qualidade do resultado. Por isso, as simulacoes
baseadas nas técnicas de Monte Carlo consomem um esfor¢co computacional muito grande
dado o niimero elevado de eventos envolvido. Para mera ilustragao, na modelagem de um
detector tipo CCD com 1024x1024 pixels, se a resolucao em bits for 8, isto é, uma con-
tagem maxima de 256 eventos por pixel, seriam necessarios (256x1024)? (=268.435.456)
fotons para saturar a imagem. Se cada féton gerado pela fonte tem um tempo médio
de vida igual a 1 ms, seriam necessarios 3,1 dias para que o detector saturasse (imagi-
nando, obviamente, algum material entre a fonte e o detector, onde ocorrem interacoes).
O tempo de simulagdo de uma tomografia computadorizada com 360 proje¢oes (imagens
por feixe emitido), utilizando estes parametros seria de 3,1x360 (= 3 anos) de simulagéo.

Uma solucao normalmente aplicada nestas situagoes é o processamento da simulacao
de forma paralela ou distribuida. O processo de simulacao de aplicacoes com raios-X é

" de um fé6ton nao interfere no

fortemente paralelizavel dado que o "‘histérico de vida
historico dos demais fétons simulados. Isto facilita a modelagem dos simuladores deste
tipo em sistemas de computacao paralela ou distribuida.

A modelagem de sistema de tomografia computadorizada exige uma carga computa-
cional ainda maior pois nao se simula apenas uma imagem. Dependendo das caracteris-
ticas de qualidade da imagem reconstruida, a quantidade de projecoes simuladas pode
ser muito grande (na ordem de centenas ou milhares). Dependendo das caracteristicas
da técnica tomografica simulada (tomografia por transmissao, ou por espalhamento coe-
rente, ou por fluorescéncia de raios-X), a quantidade de fotons detectados pode ser muito
pequena exigindo a geracao de um numero de eventos ainda maior.

Muitos pesquisadores desenvolvem simuladores de TC em programas de simulacao
como GEANT3, GEANT4, EGS4, MCNP (3, 4, 5, 6]. Neste trabalho optou-se por es-

crever o codigo MC com o objetivo de desenvolver o simulador de TC em um sistema de

processamento distribuido devido a alta carga computacional exigida pelo método MC.



Para isso o simulador esta sendo desenvolvido em Charm-++ (Parallel Programming
Laboratory, University of Illinois at Urbana-Champaign) por ser uma biblioteca de pro-
gramacao paralela para o C++. Esta biblioteca pode ser vista como uma ’fusao’ entre o
MPT (Message Passing Interface) e o C+-+, o que fornece uma maior flexibilidade quando
estamos realizando programacao distribuida, pois ela j& incorpora algumas funcoes es-
pecificas para a comunicacao entre computadores em um cluster e, também, permite a
utilizacao de toda a potencialidade da programacao orientada a objeto.

O desenvolvimento de um simulador de TC deve incorporar todo o sistema, ou seja,
a geracao de cada féton, o acompanhamento deste da sua origem até o momento de
deteccao ou absorcao pela amostra, a simulagao da propria amostra (seus componentes e
geometria) e os detectores.

Nesta primeira versao, o simulador de TC focou a movimentacao do sistema fonte
detector e da interacao da radiacao com a amostra, ou seja, foi dada maior énfase ao
funcionamento mecanico e fisico do sistema.

Este trabalho apresenta os fundamentos teoricos (fisicos e computacionais) para o
desenvolvimento de um simulador de tomografia computadorizada por transmissao de
raio-X. Em seguida é apresentada a metodologia da simulacao dos fendmenos fisicos en-
volvidos e como o simulador realiza o processo da tomografia computadorizada, incluindo
0s equipamentos necessirios para realizarmos um processamento distribuido, e finalmente,
sao apresentados os resultados obtidos e alguns testes do simulador que avaliaram a fi-

delidade dos dados simulados e o tempo de simulacao.



Capitulo 2

Fundamentos tedricos

Neste capitulo ¢ descrito toda a base fisica das interacoes da radiacao com a amostra
relevantes para o simulador, como o efeito Compton, Rayleigh e transmissao de raio-X.

Também sao descritos alguns sistemas tomograficos assim como a implementagao do MC.

2.1 Interacao da radiacao com a matéria

Quando um material é atravessado por uma radiagao ionizante pode ocorrer interacao
da radiacao com os atomos, com os elétrons ou com o nicleo do material. O processo
de interacao da radiacao com a matéria pode ser descrito de maneira classica como uma
colisao, mesmo quando as interacoes envolvem forcas de acao a distancia.

As interagoes que ocorrem com ntcleos individuais sdo observadas apenas para ra-
diacao incidente de altas energias, cujo comprimento de onda associado tem a mesma
ordem de grandeza que o didmetro do niicleo. J4 as interagoes que ocorrem com o todo
do 4tomo s6 ocorrem com radiacoes muito fracas, pois o comprimento de onda é da ordem
de grandeza do atomo. Neste caso a interacdo pode ser incoerente (efeito Compton) ou
coerente (Rayleigh).

A interacao coerente ocorre simultaneamente com vérios atomos o que produz efeitos



ondulatorios (superposicao e padrdes de difragdo). O efeito Compton é puramente um

efeito de colisao de particulas que leva em consideracao efeitos relativisticos.

2.1.1 Efeito fotoelétrico e radiacao secundaria

E uma interacao em que ocorre total absorcao do foéton incidente, podendo ocorrer a
ejecao de um fotoelétron de uma das camadas do atomo. Se a radiacao incidente for um
raio gama com energia suficiente para tal, ¢ muito provavel que a origem do fotoelétron

seja a camada “K” do &tomo com uma energia dada por:

Ee— = hv — Eb (21)

onde E, representa a energia de ligagao do fotoelétron na sua camada original.

Para raios gama com energias maiores que algumas centenas de KeV, o fotoelétron
fica com a maioria da energia do féton.

A ionizacao criada pela ejecao de um fotoelétron pode ser rapidamente neutralizada
pela captura de um elétron livre do meio em que o &tomo se encontra ou pela redistribuicao
dos elétrons de outra camada do atomo.

Este efeito é a forma predominante para a interagdo de raios gama (ou raios-X) de
energia relativamente baixa. Se o material absorvedor tiver um nimero atémico alto a
probabilidade de ocorrer efeito fotoelétrico aumenta.

A absorcao, na interacao fotoelétrica, pode ser aproximada por:

Z?’L

— K x —2
TER R

onde n varia entre 4 e 5 para a regiao do raio gama de interesse e K é uma constante.



2.1.2 Espalhamento incoerente: Compton

E um dos mecanismos mais freqiiéntes de interacio entre fotons emitidos por ra-
dioisotopos e elétrons livres. O efeito Compton ¢ uma colisao entre o féton incidente
e um elétron do alvo onde o foéton incidente é espalhado em um angulo 6 em relacao a
sua direcao original. Por ser uma colissao inelastica a energia cinética nao se conserva,
0 que ocorre ¢ uma transferéncia de parte da energia do féton incidente para o elétron
(que é chamado elétron espalhado). Devido ao angulo de espalhamento ser aleatorio a
energia transferida para o elétron varia de zero até a energia do fo6ton. Assim, a energia

do sistema antes e depois da colisao é, respectivamente, dada por

E = hv +moc® (2.3)

E = hv' + mc? (2.4)

onde mg é a massa de repouso do elétron e v é a freqiiéncia do foton.
Considerando que o elétron espalhado estd em repouso antes da colisao, podemos

escrever a conservacao do momento linear como

hv = hv/' cosp + mucosh (2.5)

0 = hv'sene + mvsend (2.6)

onde 0 e ¢ sao os angulos de espalhamento (ver figura 2.1).

Resolvendo o sistema acima, podemos mostrar que

hy' = hw (2.7)

hv
1+ —:° (1 — cosh)

onde moc? é a energia de repouso do elétron (cerca de 0,511MeV) |7]



A probabilidade de ocorréncia do espalhamento Compton por a&tomo do material alvo
depende do niimero de elétrons disponiveis no alvo, e cresce linearmente como nimero

atomico Z. A distribuicao angular para fétons espalhados é modelada pela a equacao de

Klein-Nishina para uma secao de choque diferencial:

do 5 (14 cos*0 1 ’ a?(1 — cosf)?
0 =2 14 (2.8)
dQ 2 1+ a(1 — cosf) (14 cos?0)[1 + a(1 — cosb)]

onde o = 5 € 7o € o Taio cldssico do elétron[13] .
mocC

Com pequenas manipulacoes algébricas podemos escrever a equagao 2.8 como

do 12 (EN°(E. E )

—=—| = — 4+ = - 0 2.9

a0 2<E> E B " (2:9)
onde E, = hv'.

foton
incidente

e Elétron
espalhado

Figura 2.1: Representacao do efeito Compton

2.1.3 Espalhamento coerente: Rayleigh

As interacoes dos raios X com a matéria podem ser descritas em termos da secao de
choque diferencial e total. A secao de choque diferencial descreve a distribuicao angular

do espalhamento em termos dos angulos polar (f) e azimutal (¢). Ja a se¢ao de choque



total mede o espalhamento total do feixe pela a amostra e é obtida pela a integracao da
secao de choque diferencial.

Se o raio espalhado tem o mesmo comprimento de onda e freqiiencia que o raio X
incidente, dizemos que o raio espalhado é corente com o incidente ou que o espalhamento
é coerente. Como os raios-X podem ser espalhados em todas as direcoes ao interagir com
um elétron ligado ao 4tomo a, intensidade do espalhamento depende do angulo do raio-X
espalhado. De acordo com Thomson a intensidade do feixe espalhado (I) por um elétron

é dada por |9

1 (14 cos?2
[=I—< ( +6208 '9) (2.10)

onde I é a intensidade inicial do feixe e ¢ é a velociadade da luz.

O fenomeno da difragdo ocorre quando um feixe de raios X incide com um angulo 6
sobre um conjunto de planos cristalinos de distancia interplanar d. Quando a diferenca de
caminho 6ptico for igual a um multiplo inteiro do comprimento de onda do raio incidente,
este raio seré refletido por dois planos subsequentes. Devido a esta reflexao pode ocorrer
superpociao construtiva e o fendmeno da difragao serd observado; caso contrario, havera
superposicao destrutiva, i.e. nao se observara qualquer sinal de raios X. Este fenomeno é

descrito pela lei de Bragg, representado na figura 2.2.

nA = 2dsin(6) (2.11)

2.2 Sistemas tomograficos

A tomografia computadorizada (TC) ¢ uma ferramenta importante no estudo de
amostras, pois fornece informacoes que nao estao disponiveis através da inspecao vi-

sual direta. Ela é classificada como uma técnica de ensaio nao-invasivo que permite a
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Figura 2.2: Representacao da lei de Bragg

visualizacao de estruturas internas das amostras. Em funcao disto, sua aplicacao nas
areas de saude (médica) e tecnologicas (industrial) tornou-se imprescindivel [3].

A TC utiliza um aparelho de raios-X que gira em torno da amostra, fazendo radio-
grafias transversais da mesma. FKEstas radiografias sdo convertidas por um computador
nos chamados cortes tomograficos. Isto quer dizer que a TC constr6i imagens internas
das estruturas da amostra através de cortes transversais, de uma série de secoes fatiadas
que sao posteriormente montadas pelo computador para formar um quadro completo.

Se uma propriedade de um objeto é descrita por uma funcao f(x,y,z) e se todas as
projecoes desta funcao através do objeto no plano z sao conhecidas, é possivel calcular
o valor de uma func¢do f(x,y) em cada ponto do plano z. Para isso, a tinica exigéncia é
que cada linha da projecao deve ser uma funcao linear do objeto a ser caracterizado.

Assim as técnicas de TC por transmissao sao classificadas em geragoes pela movimen-
tacao do sistema fonte-detector e forma do feixe [8]. Abaixo temos algumas classificacoes

de sistemas tomograficos.

2.2.1 TC de Primeira Geragao

Um tomografo de primeira geragao é caracterizado pelo uso de apenas um detector.
Assim, para realizar todo o processo tomografico, o detector é transladado em conjunto

com a fonte de raios-X de forma a adquirir uma projecao. Ao percorrer toda a extensao da

11



amostra o sistema (fonte-detector) gira de um pequeno incremento angular e o processo de
translacao é repetido. Outra caracteristica da TC de primeira geragao é a forma do feixe
da fonte de raio-X, que nesta configuracdo é de feixes paralelos e bem colimados (figura
2.3). As tomografias de 1* geragao também sao chamadas de tomografias de transmissao.

A intensidade do feixe que percorre a amostra é dado por:

[ = Ie " (2.12)

onde I é a intensidade inicial do feixe, x é a espessura do material e u é o coeficiente

de atenuacdo (constante para cada material).

Fontede
raio X Detectorde
transmissio

1
I
¥

Translaciodo
Sistema

Al
Translacio do ~—_

Sisterna Rotaciodo sistema

Figura 2.3: Representacao de um sistema tomografico de primeira geracao

2.2.2 TC de Segunda Geracao

A principal diferenca da tomografia de primeira geracao para a tomografia de segunda
geracao é a utilizacao de uma fonte de raio x de feixes divergentes no plano e a substituicao
do detector por um vetor de detectores. Desta forma a translacao do sistema fonte-
detector nao é mais nescessaria. Porém para inspecionar a amotra como um todo o

sistema de TC de 2* geracdo mantém a rotagao em torno da amostra (figura 2.4).
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Rotacdo do sistema
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Figura 2.4: Representacao do sistema tomografico de 2¢ geracao

2.2.3 TC de Terceira Geracao

A tomografia de terceira geragao (figura 2.5 )utiliza um feixe fan-beam, que é capaz de
iluminar toda a amostra. Da mesma maneira que a tomografia de segunda geracao, ela
também pode usar um feixe conico. A maior diferenga deste sistema para o de segunda

geragao ¢ a utilizacao de detectores bidimencionais ou seja uma matriz de detectores.

Matriz de
- = Detectores

I
/—F’
Amostra Ya e /

Figura 2.5: Representacao do sistema tomografico de 3¢ geracao



2.2.4 Fontes de raios-X

Os raios-X sao produzidos quando elétrons liberados por uma fonte sao acelerados
em direcao a um alvo metalico. Os tubos de raio-X podem ser divididos em dois tipos
basicos conforme a producao de elétrons, sao eles: tubos de gas, que produzem elétrons
por ionizacao e tubos de filamentos, em que a fonte de elétron é um filamento aquecido.

No tubo de filamento (figura 2.6 ), os elétrons sao liberados quando o anodo (filamento)
¢ aquecido. Os elétrons emitidos, também chamados de termoelétrons, sao ejetados
quando a temperatura do anodo se torna muito alta. Esses elétrons sao acelerados em
direcao ao alvo por um campo elétrico gerado por alta tensao. Ao interagir com os atomos
do alvo os elétrons perdem parte de sua energia cinética. Esse tipo de radiacao também

é chamada de radiacao de bremsstrahlung ou radiacao de freiamento.

copper vacuum glass

tungsten filament
7 a1 pzd 7
}
P 7 j7a

1
/] electrons
fff

cooling water

target 1

beryllium window — X-rays metal focusing cup

Figura 2.6: Esquema de um tubo de filamento de raio X. 9]

2.2.5 Luz sincrotron

Luz sincrotron ¢ uma intensa radiacao eletromagnética produzida por elétrons de
alta energia num acelerador de particulas. A luz sincrotron abrange uma ampla faixa
do espectro eletromagnético como raios X, luz ultravioleta e infravermelha, além da luz

visivel.
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A luz sincrotron pode ser gerada pela aceleracao de elétrons a velocidade proximas a
da luz. A existéncia de campos magnéticos colocam os elétrons em caminhos circulares.
Quando os elétrons sao desviados de suas trajetorias eles liberam fotons. As radiagoes
infravermelhas e de raios X sdo enviadas para as linhas de trabalho (chamados linha de
luz) para as areas onde os experimentos serao realizados. Os componentes necessarios
para a geracao da luz sincrotron sdo: uma fonte de elétrons, um acelerador linear, um
anel circular, dois anéis de restauracao do feixe e linhas de luz.

Quando apontamos esta luz para uma pequena amostra podemos formar uma imagem
que nos da algumas propriedades da sua estrutura no detector. E, a partir desta imagem
que se realiza a anlise estrutural da amostra.

A caracterisctica mais importante da luz sincrotron é que o feixe de radiagao emitido é

monocromatico, ou seja a intensidade do feixe é constante durante toda a sua utilizacao.

Figura 2.7: Esquema de geracao de luz sincroton

Um esquema de geracao de luz sincrotron pode ser visto na figura 2.7.

2.3 O método Monte Carlo

O método Monte Carlo é largamente utilizado na solucao de problemas envolvendo
processos estatisticos. E empregado na fisica médica devido & caracteristica estocastica
da emissao de radiacao, transporte e deteccao de processos radioativos. Este método é

extrememente Util em problemas complexos que nao podem ser modelados por codigos
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computacionais que utilizam metodos deterministicos[10]. Outra grande aplicacao do
método Monte Carlo é feita experimentos onde os resultados sao de dificil medicao ou
incluem grandes quantidades de radiagao em um paciente.

A carga computacional do método Monte Carlo continua sendo o ’gargalo’ para as
simulagoes de modelagem de sistemas de imagens radiologicas, particularmente a TC de
raio X [11], devido ao alto tempo de computacio e a alta demanda de memoria, ja que
para a solucao do problema de transporte de energia é nescessirio monitorar as trajetorias
de varios fétons e seu respectivo historico até sua deteccao.

Mesmo assim o uso do método Monte Carlo (MC) para a simulacao do transporte de
radiacao tornou-se bastante popular pois a alta demanda de processamento e de memoria
pode ser contornada se utilizarmos um sistema de processamento distribuido ou uma
“grid”, possibilitando diminuir o tempo de simulagao mesmo se estivermos modelando
geometrias complexas.

A simulagao Monte Carlo é baseda em geracao de nimeros aleatérios de uma dis-
tribucao uniforme gerando varidveis aleatorias para estabelecer outras funcdes de dis-
tribicao. Assim os nimeros aleatérios ou pseudo-aleatoérios sao a base do método Monte
Carlo, pois este método realiza todo o controle de decisao quando um evento tem uma
certa possibilidade de ocorrer, tornando essencial a existéncia de uma subrotina de ge-
racao de numero aleatérios para qualquer simulador baseado no método Monte Carlo.
As subrotinas de geragao de ntimeros aleatorios se baseiam em algoritmos matemati-
cos especificos para garantir que os niimeros sorteados sao realmente aletorios, pois estes

numeros devem, em teoria, ser igualmente provaveis em um sorteio dentro de um intervalo

definido.
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2.3.1 Geracao de ntimeros aleatérios

De maneira geral os algoritmos de geragao de ntimeros aleatétios se baseiam em gerar
ntmeros aleatorios (€) uniformemente distribuidos entre 0 e 1. Existem vérios algoritmos
que realizam a geracao desses ntimeros, os mais usados para o MC sao a congruéncia
multiplicativa e a congruéncia linear.

Os algoritmos que utilizam a congruéncia linear (equagdo 2.13) geram nimeros que
nao sao realmente aleatorios, ou sejam, nao tém uma probabilidade de sorteio iguais para
todos os ntimeros no intervalo. Esses algoitmos tem uma periodicidade de 10'! eventos
[12]. Uma solugao para melhorar esta periodicidade é calcular o logaritmo da congruéncia

linear, porém esta operagao acarreta em um maior tempo de sorteio do niimero.

X1 = mod(aX, + c,2%) (2.13)

Um outro método utilizado para a geracao de ntimeros aleatorios ¢ a congruéncia

multiplicativa que gera ntimeros randdmicos com uma periodiciade de 23°.

X, =7 X,_1(mod2* — 1), 6n = X,/(2°" = 1) (2.14)

Na verdade a congruéncia multiplicativa (equagao 2.14) ndo gera niimeros realmente
aleatoérios, o mais correto é chamarmos de nimeros pseudo-aleatérios, pois este método
utiliza um algoritmo deterministico para a determinacao do nimero. Mesmo assim é
muito improvavel que a relagdo entre os valores da seqiiéncia gerada influenciem nos
resultados da simulacao.

O grafico da figura 2.8 mostra nimeros sorteados utilizando a congruéncia linear
2.13, nele podemos ver que os niimeros tém a tendéncia de ser sorteados em planos. Ja
o grafico da figura 2.9 também mostra o sorteio de ntiimeros utilizando a congruéncia,
2.14 multiplicativa. Comparamdo-se os graficos destas duas figuras podemos ver que a

distribi¢ccao de niimeros sorteados utilizando a congruéncia multiplicativa é mais uniforme
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Figura 2.8: Representacao em 3D de nimeros aleatorios utilizando a congruéncia linear
[13].

que a da congruéncia linear.

2.3.2 Meétodo direto ou inverso

Seja uma distribui¢do de probabilidade tipica (por exemplo a distribui¢do gaussiana)

definida em um intervalo conhecido, digamos entre [a, b], ela deve ser integravel e nao

negativa. Assim, podemos definir a fun¢ao de probabilidade acumulada desta distribuicao
como:

P(z) = / " p()da

(2.15)
min
Criando uma nova variavel aleatoria através da transformagao e = P(z) e assumindo

que a distribuicao de probabilidade acumulada admite uma inversa, P~!(¢), definida no
intarvalo de (0,1), temos:

de\ " dP(z)\
_ - — 2.1
pe(e) = p(x) ( dw) p(z) ( 7 ) (2.16)
Assim fica claro que € ¢ um nimero aleatorio, a variavel z que é definida por x
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Figura 2.9: Representacao em 3D de ntimeros aleatorios gerados utilizando a congruéncia

multiplicativa [13].

P~!(¢) é randomicamente distribuido no intervalo (%min, Tmaz). Note que x é raiz tnica

da equacao

_/x p(x)dx (2.17)

min

A implementacao do método direto de Monte Carlo pode ser feita através do seguinte

algoritmo (figura 2.10):

1. Gerar um ntmero aleatoério €;
2. verificar que x corresponde ao € sorteado;

3. verificar a que probabilidade correspondente o z.

O simulador de TC utiliza este método para definir qual das interacoes ird ocorrer e
também se a interacao sorteada é o efeito Rayleigh, jA que para simularmos este efeito

temos uma tabela de dados para cada elemento quimico que compode a amostra.
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Figura 2.10: Sorteio de uma varidvel aleatoria da districuicdo p(x) usando o método

inverso ou direto.
2.3.3 Meétodo da rejeicao

Este método é utilizado quando é muito complicado realizar o calculo da fun¢ao inversa
da distribuicao. Uma aplicacao que ilustra bem este método é o calculo do ntimero =«
através de sorteios de nimeros aleatorios. Para isso suponha um circulo inscrito dentro
de um quadrado de lado unitario. Se sorteamos N eventos e contarmos quantos destes
eventos estao dentro do circulo podemos calcular o valor de .

Sabemos que a integral entre os intervalos a e b é igual a um quarto da area do circulo
(ver figura 2.11). Desta maneira podemos dizer que o nimero de pontos sorteados dentro
da area total do circulo dividido pelo ntimero total de sorteios é igual a area do circulo

sobre a area do quadrado.
N. 7r?

m
o1 (2.18)

onde N, é o numero de sorteios dentro do ciculo e N, é o total de niimeros sorteados.

Obviamente quanto maior for o total de ntimero sorteados mais preciso serd o resultado.
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Figura 2.11: Exemplo do calculo do nimero 7 através do método direto de Monte Carlo

Em geral, o método da rejeicao é utilizado para a estimativa de eventos que sao
regidos por distribui¢oes continuas, ou seja, aqueles eventos que obedecem uma curva de

probabilidade como o calculo da energia e a diregao no espalhamento Compton.

L5 f(x)

Figura 2.12: Processo de calculo do ntimero 7

E importante ressaltar que no método direto é necesséario o sorteio de dois nameros
aletorios. O primeiro (e;) para definir o valor da abcissa (x) e um segundo (e2) para
definir o valor nos eixos das ordenadas (ver figura 2.12)

Se €5 for menor que f(e1) registramos €; como sendo um valor valido. Caso contrario
€1 € rejeitado e ocorre o sorteio de outro ntumero aleatoério.

O algoritmo do método da rejeicao pode ser descrito como:
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1. Sortear o primeiro nimero aleatorio;

2. Verificar qual ¢ o valor da funcao para esse nimero aleatorio;
3. Sortear o segundo niimero aleatoério;

4. Se €3 < f(€1) registar €; como valido;

5. Senao, rejeitar €; e voltar ao passo 1.

Este método pode ser utilizado para a simulacao do efeito Compton, pois os nimeros
sorteados obedecem uma fungao conhecida que rege o comportamento os fétons é chamada

de equagao de Klein-Nishina (equacgao 2.8).
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Capitulo 3

Materiais e Métodos

3.1 Simulacao dos fendmenos fisicos

A simulagao de um sistema de TC deve incorporar a simulacao das interagoes da
radiacao com a matéria. Como citado anteriormente, os mecanismos de interagao im-
plementados sao: efeito fotoelétrico, espalhamento Compton e espalhamento Rayleigh.
A simulacao do espalhamento Rayleigh, que obedece a lei de Bragg (equ¢ao 2.11) deve
levar em consideracao a translacao do féton dentro da amostra, o calculo do angulo de
espalhamento e o calculo da nova diregao de propagagao.

O algoritmo para realizar essa interacao esta exemplificado abaixo:
1. sortear um nimero aleatorio
2. calcular o momento transferido
3. testar em qual quadrante se encontra o angulo sorteado
4. calcular o angulo de espalhamento
5. atualizar o vetor direcao do foton
6. transladar o foton

7. voltar ao passo 1 (proximo foton)
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No caso da simulacao do efeito Compton devemos simular a translacao do foton,
calcular a se¢ao de choque, calcular a direcao e angulo de espalhamento do f6ton e também
verificar o angulo e a energia do elétron espalhado. Porém o elétron espalhado nao esta
sendo simulado no estagio de desenvolvimento atual. Para simular o efeito Compton o

algoritmo que esta sendo utilizado é:

1. Sortear um namero aleatorio (angulo de espalhamento)

2. calcular a energia de espalhamento

3. calcular a secao de choque em funcao do angulo espalhado
4. calcular a nova energia do féton

5. atualizar a direcao do féton

6. transladar o foton

7. voltar ao passo 1 (proximo foton)

Na simulacao do efeito fotoelétrico nao foi implementada a possivel geracao do elétron
caracteristico. Assim a simulacdo deste efeito estd sendo, na verdade, um teste para

verificar se o fo6ton é transmitdo ou se ele é absorvido pela amostra.

3.2 Metodologia

3.2.1 Arquivos de configuragao

Todos os parametros de configuracao do simulador como, posicao da fonte e dos
detectores, energia dos fotons, forma geométrica da amostra, composicao da amostra,
tamanho da matriz do detector e da amostra, nimero de fotons a serem emitidos, entre
outros sao passados através de arquivos de dados, que sdao arquivos texto em formato

ASCII e em sua grande maioria sdo escritos pelo programador. Somente os arquivos

24



que contém as seccoes de choque dos elementos utilizados sao arquivos gerados pelos
programas do NIST [14] e da TAEA [15].

A tabela 3.1, mostra um dos arquivos de configuracdo da amostra (amostra.tzt). Este
arquivo contém as informagcoes de ntimero de vozels da amostra (1? linha), comprimento
da matriz da amostra em centimetros (2% linha), nome do arquivo que contém a forma
geométrica da amostra (3* linha) e nome do arquivo que contém a lista de elementos que
compdem a amostra (4* linha, tabela 3.1). O comprimento da matriz é informado em
centimetros, pois as informagoes de secao de choque nos arquivos gerados pelo NIST ou

pela a TAEA sdo em centimetros.

Tabela 3.1: Arquivo de configuracao da amostra (amostra.tt).

501 501 501
5 5 5
Dados.txt

Composicao.txt

Este arquivo informa as caracteristicas gerais da amostra para o simulador, sendo o
arquivo Dados.txt responséavel pela organizagao da forma geométrica da amostra conforme

a tabela 3.2.

Tabela 3.2: Arquivo Dados.txt.
cx 1 250 250 200 200 0 450

#cilindro oco
p 2 100 150 100 150 150 150

e 3 250 250 250 200 200 200

Na primeira linha os caracteres 'cx’ informam ao simulador que a figura a ser formada
¢ um cilindro com eixo de simetria na direcao 'x’. Nesta linha podemos trocar o 'x’ por

'y’ ou 'z’, dependendo de onde queira se colocar o eixo de simetria do cilindro da amostra
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a ser criada. Ainda na 1? linha da tabela 3.2, o nimero 1 representa o indice do elemento
correspondente, caso este indice seja 0 (zero), o simulador interpreta esse valor como
sendo vazio. Os demais ntimeros sao: centro no eixo x, centro no eixo y, semi-eixo em x,
semi-eixo em y, voxel inicial e voxel final, respectivamente.

A 22 linha da tabela 3.2 é um exemplo de linha de comentério, esta linha seré ignorada
pelo o simulador, servindo apenas de orientacao ao usuario. Ja a 3% linha é a configuracao
de um paralelepipedo, (note que a linha comega com o caractere 'p’) que deve conter as
seguintes informagbes apos o segundo caractere, ponto inicial nos trés eixos (x,y,z) e o
comprimento de cada lado.

Na ultima linha temos a configuragao de uma esfera (a linha comegando com o ca-
ractere 'e’) que é feita de seguinte forma: centro (x,y,z) e os didmetros nas trés dire¢oes.
Isto permite criar-los com diferentes raios, formando um cilindro de base eliptica ou, no
caso de uma esfera, um elipsoide

Note que as configuracoes de todas as figuras geométricas sao feitas utilizando oito
parametros. Caso alguma linha valida para a configuracao tenha menos ou mais de oito
parametros o simulador acusa esse erro e a simulacao é abortada.

O segundo arquivo que aparece na configuragao da amostra é o arquivo que contém a
composi¢cao da amostra. Ele informa ao simulador que elemento corresponde cada indice

do arquivo Dados.tzt e é organizado como mostra a tabela 3.3

Tabela 3.3: Arquivo Composicao.tt.

s 1 27 cAluminio.xcom mAluminio.txt
s 2 1.85 cHAp.xcom mHAp.txt

s 3 1.85 cGorduraxmu  mGordura.txt
m 1 2 0.40 0.60

L A substancia gordura é considerada um elemento simples para efeito de simulacdo baseado nos dados

apresentados pelo programa XmuDAT (TAEA).
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O primeiro caractere, que deve ser ’s’ ou 'm’, informa se o voxel contera um elemento
(substancia simples - s) ou mais (subtancia composta - m). No caso do vozel conter uma
substancia simples o proximo caracter deve ser o indice que ira corresponder a substancia.
O terceiro caractere é a densidade do elemento em g/cm?. Os tltimos dois parametros
sao os arquivos que contém as secoes de choque e 0 momento transferido do elemento.

Se o voxel for um elemento composto (ou seja, contiver mais de um elemento em um
tnico vozel) o segundo e o terceiro caracteres (no exemplo da tabela 3.3, os nimeros 1 e
2, respectivamente) indicam que o voxel contém tanto aluminio como hidroxiapatita em
uma concentracao de 40% de aluminio e 60% de hidroxiapatita (os dois tltimos caracteres
da ultima linha). A diferenca de extensao na configuracao da gordura e da hidroxiapatita
ocorre pois sao gerados por diferentes programas.

Ainda em relagao aos arquivos de configuracao da amostra, temos o arquivo de confi-
guragao do detector (tabela 3.4). Este arquivo possiu os dados sobre a posi¢ao do detector
em relagdo ao centro da amostra (1* linha), diregdo de detecgao (2% linha), defini¢do de
tamanho do detector em y e z (3* e 4* linha) e finalmente o tamanho da matriz de de-
teccao. Nesta tltima linha é a responsavel pelo o tamanho da imagem (resolugao) de
cada projecao.

Tabela 3.4: Arquivo de configuracao do detector.

50.0 0.0 0.0
-1.0 0.0 0.0
0.0 00 1.0

0.1 30.0 30.0

128 128

A configuracao da fonte é feita através do arquivo fonte.tzt. Este arquivo define a
posicao da fonte (1* linha), a direcao de emissao dos fotons (2% linha), a abertura de

emissdo e o foco (3* e 4* linha). Na tabela 3.5 temos a apresentagdo de um arquivo de
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configuracao da fonte. A ultima linha é o arquivo que contém a energia dos fétons que

serao emitidos e a probabiblidade de emissao com esta energia.

Tabela 3.5: Arquivo de configuracao da fonte.

-50.0 0.0 0.0
1.0 0.0 0.0
0.05

0.420
Spel.txt

Todas as defini¢oes de posicao sao feitas em relacao ao centro da matriz da amostra.
E por este motivo que aparece o sinal negativo no primeiro nimero da primeira linha do
arquivo fonte.txt.

Por dltimo temos o arquivo Sistema.txt, representado na tabela 3.6. Nele defiminos o
nimero de projecoes (passos angulares) na 1* linha, nimero de raio-soma na 2 linha e

niimero de eventos por raio-soma na 3% linha.

Tabela 3.6: Arquivo de configuragao do sistema.

360

1

1e8

3.2.2 Simulador de TC

No atual estagio de desenvolvimento o simulador encontra-se funcional, ou seja, ele é
capaz de simular amostras de diferentes formatos geométricos, com diferentes substancias
e com 0s mecanismos de interagao da radiacao com a matéria mais relevantes para a TC,
porém foi dada uma maior énfase a mecanica do simulador em um sistema de programagcao

paralela. Assim os detectores do simulador, como as fontes, nao possuem uma curva de
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eficiéncia e a confeccao da amostra ainda é muito basica. No caso especifico do detector,
nao estamos simulando a interagao da radiagao com o mesmo, sendo que a contagem no
detector é realizada simplesmente verificando se o f6ton incide na superficie de deteccgao.

Para um melhor desenvolvimento computacional o simulador foi desmembrado em 3
grandes partes: fonte e detectores, amostra e interacao da radiacao com a matéria. Com
o objetivo de deixar o c6digo mais simples, o simulador foi escrito em arquivos diferentes.
O arquivo principal (simulacao.cpp), que controla o funcionamento geral do sistema e um
arquivo que é o reponsavel pela configuracao e defini¢ées do simulador (simulacao.cls.h)
que contém os varios métodos necessarios para a computacao da simulacao.

Os passos gerais do simulador estao representados na figura 3.1 que também representa
a distribuicao do simulador pelos os processadores de um cluster.

Apo6s a configuracao inicial do cluster o simulador cria e envia os ’chares’ para o
numero de processadores escravos pedidos para o processamento da tomografia e o ltimo
passo é o armazenamento em disco dos resultados da projecao. Depois de armazenar a
projecao o simulador repete o loop de distribuicao dos "chares’ realizando o processamento
e armazenamento. Este loop acontece até o ntmero de projecoes seja igual ao definido

no inicio do processo de simulacao.

Configuracio
inicial

Distribuicao e
processamanto
no né zero

Processador 2

Processador 3

Armazenamento

Figura 3.1: "Méquina"de estado do simulador de TC
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As trocas de mensagens entre as instancias do simulador sdo mostradas na figura 3.2.
Nela podemos ver que ap6s a configuragao inicial (passo 1 da figura 3.1) o simulador chama
a instancia ‘projecao’ para dar inicio a distribuicao e ao processamento da simulacao
(passo 2 da figura 3.1). Depois de realizar essa chamada, é enviada uma mensagem para
a instancia interacao. Essa mensagem é enviada para cada voxel da amostra e para todos
os fotons configurados (passo 3 da figura 3.1). Caso seja o ultimo foton, a instancia
‘deteccao’ chama a instancia ’reducao’ que é a responsavel pelo o armazenamento dos

dados simulados (passo 4 da figura 3.1).

Mensagems

Mensagamd

Sistema Config Eonte Confi ‘ammm | Detector. Config ‘ Sistema Projecao | | Fonte Emissae | | Amosta.Interacao | | Retector Deteccan | | Sistema Reducao
| | T T T T
I | i I I : | I

Meansagem1 | : : | Ir :
|

I I I ! | I

Mensagem2 i | | I I I

| I I : I I

| | \ | I

Mensagem3 : : | I[ :

I | I | I

Mensagemd | | : | I

Mensagem5 : : | I[ :

I I I I

Mensagems | I | I

| I I I

| : I I

Mansagem? | Ir :

L ' I I

| | I

| [

| I

I

I

[

[

I

I

[
|
|
|
|
|
: Mensagem 10
|
|
|
|
|
|

Mensagem1

Mensagemi2

Figura 3.2: Trocas de mensagens do simulador

A Figura 3.3 representa o fluxograma do arquivo principal do simulador, ou seja ela da
uma visao geral do funcionamento do simulador. O primeiro passo é a geragao e emissao
de um foton. Apos a emissao deste foton, € realizado um teste para verificar se ele colide

ou nao com a amostra. Em caso de colisao o simulador 1é o indice do elemento da amostra
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e pergunta se o elemento é vazio ou nao. Sendo elemento vazio atualizamos a posicao o
foton e testamos se ele saiu da amostra. Se o elemento nao for vazio o simulador procura
os dados da substancia correspondente ao indice e calcula as probabilidades de interacao.

J& com as probabilidades na memoria o simulador sorteia a probabilidade de acontecer
o efeito fotoelétrico, efeito Compton e o efeito Rayleigh. E importante ressaltar que se a
interacao da radiacao com a matéria for, por exemplo, efeito fotoelétrico os célculos das
probabilidades de interacao de Compton e Rayleigh nao serao realizados.

Caso ocorra efeito fotoelétrico, o féton é absorvido e acontece a emissao de um novo
foton, ou seja, o foton atual é descartado fazendo com que o simulador de TC sorteie um
novo foton. Se a interacao sorteda for efeito Compton, devemos calcular a nova energia
e a nova direcao de propagacao do féton de absorcao, sendo efeito Rayleigh s6 devemos
calcular a nova diregao de propagacao do féton.

O algoritmo de emissao do foton é capaz de calcular, a partir do foco definido no
arquivo de configuragao (tabela 3.5), uma diregao aleatoria de emissao dentro deste foco.
Para isso sorteamos um ponto dentro do foco estabelecido, definimos uma direcao de
emissao e rotacionamos este vetor direcao de um angulo aleatorio multiplo de 27. Este
algoritmo também imprime na tela as configuragoes do féton que sao a direcao, posi¢ao
inicial e energia.

J&a o procedimento de inicializagado da fonte é feito através da leitura do arquivo de
configuragao correspondente. Este procedimento aloca o vetor de energia e probabilidade
e calcula a direcao de emissao. Feito isso o foton estd pronto para ser emitido.

O codigo que trata do detector (ver figura 3.5), além de posicioné-lo conforme o
arquivo de configuragao, monitora o fé6ton quando este sai da amostra verificando se o
foton colide com a face de deteccdo do mesmo. Caso o féton colida com qualquer outra
superficie do detector ele nao sera contado. Porém, o féton nao é transladado até atingir

o detector, o simulador verifica se a direcao de propagacao do féton ird interceptar a face
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Figura 3.3: Fluxograma geral do simulador.
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Figura 3.4: Diagrama UML da classe f6ton

32



de deteccao do detector.

detector

-FPos

-tpasso

-normall3)

-lado[3d] @ double
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- - int

-chy ¢ It

-*cont ! int
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+Translacaol) - double
+Rotacao() : double
+Deteccac) ; void

+HDados() © void

+Canflg() : void

Figura 3.5: Diagrama UML da classe detector

O proximo passo do simulador é a realizacao da configuragao da amostra apos a leitura
do arquivo Amostra.tzt através da classe amostra (figura 3.6), o simulador configura a
matriz da amostra com as caracteristicas de tamanho e quantidade de pixels, realiza a
leitura do arquivo de dados e desenha a amostra de acordo com o arquivo Dados.txt. Se
a mostra a ser simulada é um cilindro oco devemos escrever duas linha no arquivo de
configuragao. O simulador desenha a primeira linha e depois a segunda, sobrescrevendo
a configuracao anterior quando é o caso. Portanto se o arquivo tem as seguintes linhas
cx 1 250 250 200 200 0 450 e cx 0 250 250 150 150 0 450 o simulador ird desenhar
a primeira linha com o indice 1 e depois ird escrever a segunda linha, sobrescrevendo o
interior do primeiro cilindro, formando um cilindro oco. E importante ressaltar que os
atributos responsaveis pelo tamanho da matriz da amostra (dx, dy e dz) sio inteiros. Isto
ocorre devido ao nimero de pizels ser uma variavel discreta.

Na figura 3.7 temos as relacoes entre cada classe do simulador. Através dela podemos
ver que a classe Sistema se relaciona com todas as classes do simulador, realizando o
papel de geréncia. Os pontos que aparecem da figura informa que é possivel ter varias

classes amostra interagindo com varias classes fo6ton, poe exemplo.
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Figura 3.6: Diagrama UML da classe Amostra
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Figura 3.7: Diagrama UML das relagoes ebtre as classes do simulador

3.3 Materiais

Um cluster é basicamente um conjunto de computadores interligados por rede que po-

dem trabalhar em conjunto para a realizacao de calculos cientificos, simulagoes, previsao
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climética, entre outras aplicacoes que requerem grande tempo computacional quando
comparadas com a performance de um tnico computador (stand alone) ou para apli-
cacoes que rodam em sistemas distribuidos, ou seja, em computadores que podem nao
estar fisicamente na mesma sala e até mesmo no mesmo pais.

Porém, um cluster nao ¢ somente um conjunto de computadores ligados em rede
através de um hub ou switch como seria uma rede de computadores em uma empresa.
Para termos um cluster, devemos nos preocupar com o tempo de comunicacao entre os
computadores, a disponibilidade dos computadores para os usuarios, a capacidade de
armazenamento dos dados gerados, o gerenciamento dos trabalhos a serem processados
(fila de jobs) e as ferramentas que os usuarios irao utilizar (editores, compiladores, e
outros). Além disso, deve-se dar grande atencao a seguranca de todo o sistema.

Todo o cluster tem, no minimo, um computador que realiza a geréncia de todo o
sistema do cluster como a fila de jobs e a disponibilidade dos computadores incluindo
computadores especificos para determinado grupo de pesquisa. Este computador é de-
nominado noé mestre ou simplesmente mestre, enquanto os computadores destinados uni-

camente para processamento sao chamados nds escravos ou nas.

3.3.1 Infra-estrutura para processamento distribuido

Sistema de comunicacao

Como dito anteriormente, um HUB ou um switch nao podem garantir que uma rede de
computadores forme um cluster. Como estamos querendo aumentar o poder de processa-
mento para tornarmos as aplicacoes mais rapidas, devemos, entre outras coisas, diminuir
o tempo de comunicagdao entre os computadores designados para o processamento, ja
que podemos utilizar varios nés para resolver o mesmo problema. Se a comunicagao en-
tre os computadores (mestre-escravos e/ou escravos-escravo) for lenta podemos perder

performance e ter até um tempo computacional maior que em um tnico computador.
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Atualmente as interfaces de redes que sao utilizadas para a comunicacao entre todos
os computadores de um cluster sao basedas nos seguintes padroes: Gigabit Ethernet,

Myrinet e Infiniband [16].

- Gigabit Ethernet: é um dos padroes mais populares por utilizar a tecnologia ethernet
e por seu baixo custo. O gigabit ethernet é uma evolucao dos padroes ethernet de
10/100 Mbps (mega-bytes por segundo) pois ele realiza a transmissao de dados
até 1000 Mbps. Este padrao foi desenvolvido através da necessidade criada pelo

aumento da largura de banda entre o né mestre e um tnico né do cluster.

- Myrinet: é baseado na tecnologia usada para comunicacao e troca de pacotes entre
processadores que trabalham em paralelo. A interconexao de um sistema Myrinet
devera ser capaz de detectar e isolar falhas de comunicacao e de utilizar percursos
alternativos, pois as interfaces de host mapeiam redes, selecionam rotas, controlam

o trafico de pacotes e transformam enderecos de rede em rotas.

O que faz com que o padrao Myrinet seja classificado como de alta performance
¢ a distribuicao da demanda computacional entre os nés do cluster para sistemas
de alta disponibiliade, as altas taxas de transmissao de dados, as baixas taxas de

erro e o controle de fluxo em todos os links.

- Infiniband: utiliza uma estrutura hierarquica com comunicacao do tipo ponto-a-
ponto. Isto permite que qualquer né possa iniciar de um canal de comunicacao di-
reto para qualquer outro n6 e ainda permite que varios dispositivos de entradas/sa
idas (E/S) pecam dados simultaneamente ao processador, pois o infiniband destina-
se a fornecer aos centros de dados uma conectividade para E/S melhoradas e adap-

tadas a qualquer tipo de trafego.

As principais vantagens do Infiniband sao a alta velocidade de comunicacao

(20Gbps de conexao com o host e 60Gbps de switch para switch), baixa laténcia e
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alto nivel de integridade de dados por verificacao ciclica de redundancia. Essas car-
acteristicas indicam que o InfiniBand é uma tecnologia adequada para aplicagoes de
HPC (High Performance Computing), porém é um padrao em evolugao e deve sofrer
muitas melhorias como a inclusao de protocolos de qualidade de servigo (QoS), entre

outras.

No6s para processamento

Uma das razoes principais para se utilizar um cluster de computadores é realizar
tarefas computacionais de forma que o tempo de processamento seja menor. Para isso,
o numero de nos disponiveis no cluster para processamento influencia diretamente nesse
tempo, portanto é natural pensar que quanto maior o nimero de processadores utilizados
por um job menor serd o tempo de processamento.

Porém, mesmo tendo um sistema de comunicagao muito rapido, isso nao é necessari-
amente uma verdade, pois o job pode nao utilizar a mesma carga de processamento para
todos os nos, ji que podem existir noés com diferentes poder de processamento em um
mesmo cluster. Neste caso, deve-se conhecer o hardware dos noés e mandar somente a
carga de trabalho que nao ird deteriorar o tempo de computacao. Uma outra saida é a
utilizacao de ferramentas de balango de carga garantindo a utilizagdo maxima de cada
processador. O ideal para um job em um cluster é utilizar todo o poder de processamento
do processador durante o tempo de processamento deste job.

Em quase todos os sistemas de alto desempenho, existe alguma limitacao para os
usuarios. Estas limitacoes podem ser, o nimero méaximo de processadores por job ou
tempo maximo de processamento por job. Também é possivel que estas limitacoes sejam

aplicadas aos usuérios.

Sistema de gerenciamento de filas

Para gerenciar todas as limitagoes, existem varios sistemas de gerenciamento de filas.
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Esses sistemas sao programas que verificam, entre outras coisas, o numero de nés pedidos
pelo job e o nimero de processadores disponiveis. Caso o job requisite um niimero de nos
maior que o disponivel o, job fica na fila a espera da liberacao de processadores necessarios
para rodar o job. E importante resaltar que um job na fila de espera nao reserva os nos
disponiveis. Caso um segundo job entre na fila de espera e necesseite de um nimero
menor de processadores que o anterior e este nimero de nos esteja liberado, o segundo
job comeca a ser executado antes do primeiro.

Os programas de gerenciamente de filas podem definir prioridade para cada usuéario.
Quanto maior for a sua prioricade menos tempo o seu job ficard na fila esperando a
execucao. Ou seja, caso existam dois jobs na fila para a execucao e eles pedirem o mesmo
niimero de processadores, o que tiver a prioridade mais alta ir4 rodar primeiro.

Os gerenciadores de filas mais comuns sao: OpenPBS, Torke, SGE e Condor.

Existe uma pequena diferenca entre o Condor e os demias citados. O OpenBPS, Torke
e 0 SGE sao gerenciadores de filas para clusters enquanto o Condor é um gerenciador para
grids ou programacao distribuida, permitindo inclusive que o job migre de um computador
para outro mesmo quando esses computadores estejam em locais distintos.

O Torque, OpenPBS e 0 SGE possuem os mesmos comandos para submissao e moni-
toramento de job. As tnicas diferengas entre eles sdo os scripts de submissao de job (ver

tabelas 3.7 e 3.8).

Memoria RAM

Uma das limitagoes da simulagao Monte Carlo inclui a grande demanda de memoria
RAM do computador [17]. Caso um job necessite ocupar um espago maior que a disponivel
na RAM do né de processamento ele ira realizar swap em disco (transferéncia de dados
da RAM para os discos rigidos). E comum encontrar cluster que nio contenha discos

rigidos nos nés e sim um servidor de discos, neste caso o n6 ira realizar swap em disco
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Tabela 3.7: Exemplo de script de submissao do OpenPBS e Torke

# nome do job
# PBS -N simulacao
# numero de nos e cpus (sendo serial: 1 1)
# PBS -1 nodes=1:ppn=1
# junta erros e output
# PBS -j oe
# nome do arquivo de saida
# PBS -o saida_simulacao_ e7.txt
# Posiciona o ponteiro na area do usuario
cd $ PBS O WORKDIR
rm nodelist.tmp
echo "Job started at ‘date‘"
echo "group main» > nodelist.tmp
for i in $(cat $PBS_NODEFILE); do
echo "host $i» > nodelist.tmp
done;
./charmrun ++remote-shell ssh ++nodelist nodelist.tmp ++p 1 ./simulacao
echo "Job ended at ‘date"

exit 0
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Tabela 3.8: Exemplo de um arquivo de submissao do SGE

#$ -N simulacao

#$ -pe mpi 16

#$% -0 /home/u/tomodif/simulacao/saida_simulacao.txt

#$ -e /home/u/tomodif/simulacao/error.txt

cd /home/u/tomodif/simulacao

echo "Job started at ‘date’ "

./charmrun ++remote-shell ssh ++nodelist nodelist +pl16 /home/u/tomodif/simulacao/simulacao

echo "Job ended at ‘date‘ "

via servidor de arquivos, aumentando sensivelmente a transferéncia de dados pela rede,
podendo causar uma grande laténcia e no pior caso pode causar a terminacao brusca
do job. De qualquer maneira, um job que realiza swap em disco terd um tempo de
processamento muito maior, pois a transferéncia de dados para o disco rigido é muito

mais lenta do que a transferéncia para a memoria RAM.
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3.3.2 Equipamentos utilizados

O projeto de simulagao foi realizado em trés configuracoes diferentes. A primeira
delas foi realizada no cluster Ssolar I do CBPF que é um cluster composto de 20 com-
putadores, sendo um master e 19 nos clientes. Todos os noés clientes possuem dois pro-
cessadores (AMD Athlon MP 1800+), formando assim um cluster com 38 processadores
disponiveis para processamento dos jobs, 2 Gb de memoéria RAM para cada né, discos
rigidos com capacidade de 40 Gb. Os computadores estao conectados por rede Ether-
net Gigabit formando um cluster do tipo Beowulf (clusters baseados em computadores

pessoais interligados em sistema de rede privada).

Figura 3.8: Foto de um dos nés do cluster Ssolar [ do CBPF.

A segunda configuracao utilizada foi a do CESUP (Centro Nacional de Supercom-
putacdo) que tem um cluster composto por um né de geréncia, cinco nos para processa-
mento, com processadores AMD Opteron quad core de 1.8 GHz, sendo que cada n6 possui
dois processadores totalizando 20 processadores. Neste cluster nao existe limitagao para
o usuario, pois o CESUP optou por uma politica de compartilhamento de processadores.

[sto quer dizer que um processador pode executar simultaneamente mais de um processo,
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o que pode causar uma queda de performance.

A terceira configuragao usada nao foi realmente um cluster. Foram utilizados oito
computadores pertencentes a rede do laboratorio de fisica computacional da UER.J que
estao ligados através de uma rede extremamente lenta. Porém foi neste cenério que
vérios testes foram realizados, o que contribuiu para um melhor entendimento do cédigo
do simulador e funcionamento do CHARM++. Sao computadores com processadores
Pentium 4, com 1 Gb de memoéria RAM. E importante ressaltar que neste caso nio
existem no6s de processamento nem nd master pois, sao apenas computadores ligados em

rede através de um switch.

3.3.3 Suporte de programacao e gerenciamento utilizados

O simulador de TC foi totalmente desenvolvido em CHARM++ que é uma linguagem
de programacao orientada a objeto baseada em C++ para sistemas de processamento em
paralelo. E basicamente uma fusio do AMPI com C+ -+, permite a passagem de mensagem
sem a necessidade de uma linha explicita de c6digo dizendo quando e para quem mandar
uma mensagem, como seria no MPI. Porém o CHARM+-+ permite que o programador
faca isso, o que o torna ainda mais interessante.

A programacao em CHARM++ é muito parecida com a programacao em C+-+, sendo
'facil” a migracao de um programa C+-+ para CHARM-++, basta acrescentar os métodos
internos do CHARM++ para troca de mesagem e ’suporte’ para ponteiros. Na pratica
os ponteiros em CHARM++ funcionam da mesma maneira que em C++, s6 que como
estamos em um ambiente paralelo e os enderecos de memoria sao distindos de um micro
para o outro, para contornar isso o CHARM++ copia os contetidos dos ponteiros de
um micro e envia como mensagem. O método responsavel por esta operacao é chamado
PUPable, o programador deve colocar neste método os parametros que devem ser passados

aos outros computadores. Abaixo temos um exemplo do método PUPable, neste exemplo
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estamos informando que o atributo x, y e z da classe xyz serd enviado como mensagem.

PUPable_decl(xyz);

xyz(CkMigrateMessage *m) : PUP::able(m) {}
virtual void pup(PUP::er &p) {

PUP: :able: :pup(p);

plx; ply; plz;

}

Um programa escrito em CHARM+-+ comega criando uma instancia simples em cada
processo no processador 0, chamando o método construtor desses chares (objetos con-
correntes). Estes chares podem criar outros chares em outros processadores rodando
simultaneamente.

Os chares podem ser organizados em diferentes categorias como chare-array, chare-
group e chare-nodegroup. A categoria chare-array é um vetor de chares indexados, na
pratica é um vetor de processos concorrentes. O chare-array envia para os processadores
o numero de processos que foi definido pelo programador para todos os processadores.
Por exemplo, se rodarmos uma simulacao com 10 processadores e pedirmos para criar
100 processos, o chare-array ird criar os 100 processos e enviar 10 processos para cada
processador, que ficam na fila esperando para serem executados.

Caso algum desses chares fiquem muito tempo na fila de algum processador pode ocor-
rer erro de time-out ocasionando a interrupcao do programa. Esta categoria ¢ apropriada
para chares de rapida execucao ou para sistemas com alta eficiéncia de comunicacao entre
os nds, ja que nao existe nenhuma ferramenta nativa do CHARM-++ para recuperar a
parte do codigo que ja foi executada.

O chare-group ¢ um grupo de chares criado pelo o processador 0. Ele cria todos os
chares no processador 0 e envia apenas um para cada processador disponivel deixando a

fila dos processsadores livres, isto inclui processadores com mais de um nticleo ja que o
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CHARM-++ os identifica como dois processadores. Assim, se rodarmos um programa que
cria 100 chares em 20 processadores o mainchare ird mandar um para cada processador
e somente ap6s o término de um chare é que um outro chare é enviado para aquele
processador que ja terminou a tarefa.

Ja o chare-nodegroup ¢ uma espécie de chare-group porém ele é mais indicado para
computadores com mais de um processador, pois permite o compartilhamento da RAM e
a otimizacao de comunicacao de um chare com outro, quandos eles estao rodando dentro

do mesmo computador, s6 que em processadores diferentes|18].

44



Capitulo 4

Resultados

O simulador desenvolvido foi avaliado de duas maneiras. A primeira por meio de
alguns experimentos para verificar a fidelidade dos dados simulados e a segunda em
relagao ao tempo de simulacao.

O primeiro experimento realizado teve como objetivo avaliar o programa de recons-
trucao. Este experimento consiste em realizarmos a reconstrucao de uma simulacao de
background. Ja o segundo experimento foi para avaliarmos se a interacao da radiagao
com a matéria estd sendo simulada corretamente através da simulacao e reconstrucao
de uma amostra em forma de escalimetro. Quanto ao posicionamento dos objetos na
amostra, foi realizado um terceiro experimento com o objetivo de verificar se ha alguma
distorcao em funcao da posicao do objeto dentro da matriz da amostra. O quarto ex-
perimento realizado foi feito utilizando-se dados do projeto Visible Human|19]. Também
foram realizados outros dois experimentos, um deles é um quadrado e o outro em forma
de ’grade’, estes dois tem como objetivo verificar se a reconstrucao dos limites da amostra
estd coerente.

Todas as amostras dos experimentos foram configuradas com 5 cm de lado e com 500
vozels, resultando em um wvozel de 0,01 cm de tamanho com excecao do experimento de

posicionamento, que foi realizado com uma amostra de 10 cm de lado e com 500 voxels,
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ou seja um vozel de 0,02 cm. Ja para o experimento do projeto Visible Human, que neste
caso a matriz da amostra tem 20 cm de tamanho da imagem, e com resolugao de 370 x

422 pixels.

4.1 Simulacao de objetos basicos

4.1.1 Ruido da reconstrucao

Este experimento tem como objetivo verificar se a reconstrucao da amostra simulada
estd inserindo algum tipo de anomalia nas imagens reconstruidas. Para isso foi realizado

uma tomografia de background, ou seja, uma tomografia sem a presencga da amostra (figura

1.1)

Reconstrucin
da irmagem

T Imagem
projetada

' 4

Fonte de
raio X

Matriz da
amaostra

Figura 4.1: Esquema da simulacao de background

Teoricamente a reconstrucao desta simulacao deveria mostrar uma imagem comple-
tamente preta, ja que todos os fétons simulados devem atingir o detector de maneira
uniforme e com a mesma energia que foram emitidos. Porém a reconstrucao da figura

4.2-(a) mostra uma imagem que nao é completamente preta (figura 4.2-(b)).
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(a) (b)
Figura 4.2: Em (a) simulagao realizada sem a presencga da amostra. Em (b) a reconstrugao

da imagem (a) com uma pequena mudanga de contraste.

O ruido que aparece na figura 4.2-(b) tem um padrao circular. Este padrao é devido ao
movimento circular do sistema fonte-detector. Para reconstruirmos uma imagem simulada
é necessario recuperarmos o coeficiente de atenuagao linear da amostra, que pode ser

obtido através da equacao 2.12, assim temos:

% =e' = In ([—[O) = ux (4.1)

O procedimento da reconstrugao da amostra esta ilustrado na figura 4.3. A imagem
4.3-(c) que indica que o sorteio da diregao do foton é, na verdade, pseudo-aleatorio, pois
podemos ver claramente a formacao de linhas em posicoes bem definidas.

E importante ressaltar que este tipo de ruido estd presente em todas as tomografias
realizadas, porém nos tomografos comerciais (médicos e industriais) existe um sistema de
auto calibracao, que verifica a eficiéncia de todos os pixels do detector e, se necessario,
corrige os pizels (detectores) mais sensiveis para um valor médio de sensibilidade, mini-

mizando este ruido. Outra maneira é realizar essa correcao via software ainda na imagem

gerada pelo o detector e nao na imagem reconstruida.
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(a) (b) (c)

Figura 4.3: Em (a) o resultado de Ip/I. Em (b) O resultado do loraritmo natural de (a)

segundo a equagao 4.1. Em (c) corte transversal de (b).

4.1.2 Coeficiente de atenuacao linear

O objeto simulado neste experimento ¢ chamado escalimetro, pois com ele é possivel
identificar a penetrabilidade do feixe de raio X. Neste experimento cada degrau tém 0,1
cm de altura, 1,0 cm de largura e 1,5 cm de comprimento e foi posicionado de acordo com
a figura 4.4. O escalimetro tem um total de 9 degraus e é composto de hidroxiapatita
(figura 4.5).

Com este objeto, podemos recuperar o coeficiente de atenuacao linear da hidroxiapa-

tita, para isso devemos calcular o valor de (u). De a cordo com a equagao 2.12 obtemos:

- as

onde [ é a imagem de background e I é uma projecao da simulagao. Medindo a contagem
de fotons que chegam no primeiro degrau na figura 4.5-(b) e dividindo por sua espessura
obtemos o valor de u. A tabela 4.1 traz os valores obtidos para pu.

O valor médio do coeficiente de atenuacao linear foi de (2,52 & 0,2)em ™" e o valor

teorico é de 2,50 cm™! ou seja um erro relativo de 0,8%. O grafico da figura 4.6 mostra
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Figura 4.4: Esquema da simulagao de um escalimetro

(a) (b)
Figura 4.5: (a) Imagem simulada de um escalimetro de hidroxiapatita (osso) (b)Imagem

obtida apos calcularmos o lnITO, representando a reconstrucao da amostra.
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os valores obtidos.

u

Tabela 4.1: Valores de p obtidos

degrau | Espessura (cm) | p -2 | Desvio Padrao | u(em™)
1 0,1 0,25 0,04 2,50
2 0,2 0,51 0,04 2,55
3 0,3 0,77 0,05 2,57
4 0,4 1,29 0,04 2,57
5 0,5 1,52 0,07 2,58
6 0,6 1,52 0,06 2,54
7 0,7 1,82 0,08 2,60
8 0,8 2,06 0,09 2,57
9 0,9 2,04 0,07 2,26

—a— Coeficiente Linear

3,0 - —0— Tebrico
25 &7
Su
2,04
154
1,0 -
05 -
0,0 T T T T |
0 2 4 6 8 10

degraus

Figura 4.6: Grafido dos valores de p obtidos.
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4.1.3 Deformacao

Este experimento foi realizado dispondo varias esferas na matriz da amostra e tem
como objetivo verificar se existe alguma distorcao relativa ao posicionamento da amostra

dentro da sua matriz. A figura 4.7 representa o esquema da simula¢do realizada neste

experimento.
Feconstrugao
da imagem
0 5 A
B
(11T T |
\ \
Bas ‘L‘:rff':{
= & e
t_J- I“'rL—T J\F'T’ﬁ'rl' ™
15 BEE G B Imagem
VA G projetada
£ 5 i 2 D
T e B
Fonte de ;
raig Matriz da
amostra

Figura 4.7: Esquema da simulacdo para o experimento de reconstrucao do coeficiente de

atenuacao

Para descobrir se ha ou nao uma deformacao dependendo da posicao dos objetos
dentro da matriz da amostra, foi medido o didmetro da esfera nos eixos x e y, tanto na
imagem simulada quanto na reconstruida. Na figura 4.8 temos a primeira projegao das
esferas e um corte da reconstrucao.

Os resultados da medida do diametro das esferas estao na tabela 4.2, sendo que a
esfera 1 é a de cima e da esquerda, a esfera 2 é a da linha de cima e do meio e assim por
diante.

Para obtermos a medidas em milimetros da tabela 4.2 devemos multiplicar o valor em

pizels por 0,2 mm, que é o tamanho de cada pizel nesta simulacao.
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(a) (b)

Figura 4.8: Em (a) imagem simulada das esferas. Em (b) reconstrucao da amostra.

Tabela 4.2: Medidas de diametro da figura 4.8-(a)

Esfera | Diametro em y | Diametro em x

(pixel) | (mm) | (pixel) || (mm)
1 26 3,2 26 3,2
2 26 3,2 26 3,2
3 26 3,2 26 3,2
4 26 3,2 26 3,2
5 26 3,2 26 3,2
6 26 3,2 26 3,2
7 26 3,2 26 3,2
8 26 3,2 26 3,2
9 26 3,2 26 3,2
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Tabela 4.3: Medidas de diametro da figura 4.8-(b)

Esfera | Diametro em y | Diametro em x

(pixel) || (mm) | (pixel) || (mm)
1 26 5,2 27 5,4
2 27 5,4 27 5,4
3 27 5,4 26 5,2
4 26 5,2 27 5,4
5 27 5,4 27 5,4
6 27 5,4 27 5,4
7 26 5,2 27 5,4
8 26 5,2 27 54
9 27 5,4 26 5,2

4.1.4 Angulos retos

A figura (4.10) mostra a reconstrugao de um quadrado formado por 4 cilindros elipticos
de hidroxiapatita com 20 pizels de raio na direcao x e 10 pizels na direcao z. A mostra foi
configurada de forma que o inicio de um cilindro coincida com o fim de outro, formando
desta maneira, um angulo de 90 graus. Esta amostra estd posicionada de acordo com a
figura 4.9. Porém na reconstrucao os cantos parecem arredondados. Isto ocorre pois a
espessura que o feixe atravessa nas quinas é muito pequena, assim o feixe emergente tem
quase que a mesma intensidade do feixe emitido (figura 4.11).

Por este motivo os cantos desta e de outras amostras aparecem arredondados, pois o
feixe colide com o detector com praticamente a mesma energia que foi emitido.

As partes mais escuras da figura 4.10 sao devido ao endurecimento de feixe. Este
fendémeno ocorre quando o feixe de fotons atravessa um objeto e perde parte de sua
energia. Como a secao de choque do objeto depende da energia de incidéncia do féton,

a probabilidade de interacao aumenta, isso faz com que um ntmero pequeno de fotons
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Figura 4.9: Esquema da simulagao do quadrado.

Figura 4.10: Reconstrucao de um quadrado composto de hidroxiapatita.

colidam com os detectores. Assim o feixe que era inicialmente monocromatico terd um

espectro de energia, abaixo da energia inicial (ver figura 4.11).

4.1.5 Ruido de espalhamento

Este experimento consiste em colocar uma grade na matriz da amostra. Esta amostra
tem as mesmas caracteristicas da amostra apresentada na figura 4.9. A figura 4.12 mostra
o esquema montado para este experimento.

Com a reconstrucao desta amostra (figura 4.13) podemos verificar os arredondamentos

das bordas de cada cilindro. A distor¢ao do quadrado central é devida a absorcao dos
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Endurecimento de feixe

Figura 4.11: Ilustracao dos fenémenos de endurecimento de feixe e das bordas.
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Figura 4.12: Representacao do experimento de espalhamento de feixe.
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Figura 4.13: Imagem de uma amostra em forma de grade

Figura 4.14: Ruido devido ao espalhamento

feixes pelas outras partes da amostra

A parte destacada na figura 4.14 mostra que os cantos da grade ficam sem muita
definicao devido ao espalhamento do feixe incidente. Este espalhamento faz com que
o foton colida com um pixel diferente do detector. Assim o programa de reconstrucao
interpreta que este foton foi originado em uma outra posicao, causando o ruido na parte

indicada.

4.1.6 Visible Human

O simulador de TC proposto é capaz de realizar a configuragao da amostra através de
leitura de arquivo. A unica exigéncia é que este arquivo seja no formato ’.raw’ (arquivo

em formato binario onde as imagens ficam armazenadas em seqiiéncia como em um filme
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em pelicula) e que a imagem esteja segmentada em escala de cinza. Esta habilidade
permite ao simulador utilizar uma imagem, ou seqiiéncias de imagens para simular o
objeto, nao ficando restrito apenas a amostras formadas por objetos béasicos (cilindro,
esfera e paralelepipedo). A 4.15-a mostra a imagem original do projeto Visible Human.
A imagem, ou melhor, a seqiiéncia de imagens, da coxa Humana foi utilizada como
amostra para simularmos uma coxa. Ja a 4.15-b mostra a imagem do projeto Visible
Human segmentada com trés indices, que se referem & pele, misculo estriado e osso.

A simulacao desta amostra foi feita com 1x10% eventos, com uma distancia fonte
detector de 2,00 m, sendo a matriz da amostra com 1/10 do tamanho da imagem e a
resolucao da imagem é de 800x800 pizels. O resultado desta simulacao estd apresentado

na 4.15-c.

4.2 Caracteristicas da simulacao

A simulacao da tomografia computadorizada gera, ao final de cada projecao, uma ima-
gem que contém informagoes sobre a estrutura da amostra que se esté estudando. Como
estamos realizando uma simulacao deste sistema devemos estudar o comportamento do
simulador. Para isso é necessario variarmos os parametros de configuracao do simulador,
como o tamanho da matriz do detector e medir o tempo total de simulacao e o tempo de
cada projecao, variar o tamanho da matriz da amostra, variar o niimero de eventos por
raio-soma entre outros.

Estes experimentos nao foram realizadas em um cluster e sim em computadores pes-
soais e com diferentes configuracoes. Um destes computadores tem um processador Pen-
tium 4 de 3.2GHz com 512 Mb de memoria RAM rodando o sistema Fedora Core 7 de 32
bits. O outro computador tem um processador Atlhon 64 X2 (niicleo duplo) de 3.0GHz
com 4Gb de meméria RAM rodando o sistema Ubuntu 8.04 de 64 bits.

O primeiro experimento tratou de variar o tamanho da matriz da amostra. Foram
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(b) (c)

Figura 4.15: Em (a) Imagem original do projeto Visible Human. (b) Imagem segmentada

com tons de cinza e (c) Simulac¢ao de parte da coxa do projeto Visible Human
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feitas varias simulacoes que consistiram em variar o tamanho da amostra de 101x101x101
até 601x601x601 utilizando 107 eventos com uma amostra simulada em forma de haltere
composta de gordura e tecido com algum tipo de anomalia. Os resultados estao expressos

nas tabelas 4.4 e 4.5.

Tabela 4.4: Experimento simulado em um Pentium 4 de 3.2GHz.

tamanho da matriz da amostra | tamanho do arquivo (Kb) | tempo de simulagdo (h:m:s)
101x101x101 171,1 0:01:50,49
201x201x201 176,1 0:01:57,57
401x401x401 176,1 0:02:05,43
601x601x601 176,1 0:02:29,85

Tabela 4.5: Experimento simulado em um Atlhon X2 de 3GHz.

tamanho da matriz de amostra | tamanho do arquivo (Kb) | tempo de simula¢ao (h:m:s)
101x101x101 171,1 0:00:49,31
201x201x201 176,1 0:00:49,47
401x401x401 176,1 0:00:49,31
601x601x601 176,1 0:01:02,34

As tabelas 4.4 e 4.5 mostram que o tamanho da matriz da amostra tem um pequeno
impacto sobre o tempo de simulagao. Um aumento no tamanho da matriz da amostra
melhora a qualidade da imagem pois aumenta a densidade de pixels. Nestes testes o
tamanho da imagem ¢é de 128x128 pixels, ou seja ¢ uma imagem com uma resolucao de
16Kh.

A diferenca de tempo de simulacao da tabela 4.4 para a tabela 4.5 se deve ao fato de
estarmos realizando a simulacao em um computador com um tnico nicleo enquanto o

segundo computador é de nicleo duplo.
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Embora exista esta diferenca de tempo entre das duas configuracoes utilizadas nao
existe qualquer diferenca nos resultados da simulacao mesmo se variarmos o tamanho da
matriz do detetor (tabela 4.6). Esta tabela mostra a dependéncia do simulador com o
tamanho da matriz do detector. Aqui pode-se observar que quanto maior for a densidade
de pixel (tamanho do detetor) maior serd o espago ocupado pelas imagens das projecoes.

A tabela 4.6 mostra o tamanho de uma tnica imagem (uma projecao).

Tabela 4.6: Relacao entre o tamanho do detector e o tempo de simulagao por projegao.

Matriz do detector | Arquivo da imagem(Kb) | tempo de simulagio(s)
128x128 176,1 48.45
256x256 704,3 47,80
521x521 2867 49,30
640x640 4403 49,98
800x600 5120 49,93

1000x1000 10752 50,05
2000x2000 43008 52,96

4.3 Imagens simuladas

Ao fim de cada projecao, ou seja, apds a simulacdo terminar de realizar a ultima
interacao da radiacao com a matéria de uma determinada projecao, o programa armazena
os dados em um arquivo no disco com um nome determinado pelo usuario acrescido do
nimero da projecao no formato ‘“pgm‘ (Ex. saida.241.pgm). Este formato ".pgm’ foi
escolhido por ser um formato de imagem que, na verdade, é um arquivo texto organizado
em tabela, sendo de facil manipulacao e criacao. FEste formato de imagem pode ser
armazeando em formato texto ou em formato binario. A tnica diferenca entre esses

dois formatos é o tamanho do arquivo em disco, pois no formato texto o arquivo fica
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significativamente maior e ¢ muito mais facil de se trabalhar.

A qualidade da imagem depende basicamente do ntimero de eventos por raio-soma,
como podemos ver na figura 4.16. Aumentamdo-se o nimero de eventos aumentamos
também o tempo de simulacao. Este aumento no tempo de simulacao é praticamente
linear, por exemplo, se aumentarmos em uma ordem de grandeza o niimero de eventos o
tempo de simulacao ird aumentar em 10 vezes para cada projecao. Em uma simulacao
completa o tempo de simulacao fica em torno de 3600 vezes maior, pois devemos realizar,

pelo menos, 360 passos angulares (tabela 4.7).

Tabela 4.7: Dependéncia do tempo de simulacao com o ntimero de eventos.

Nuamero de eventos | Tempo de simula¢ao (hh:mm:ss)
1 x 108 00:00:11
1 x 107 00:01:37
1 x 108 00:15:53
1 x 10° 02:38:50
1 x 1019 26:29:31

Além das imagens o simulador mostra na tela os dados da simulacdao. No caso do
uso de um cluster, os gerenciadores de fila salvam todas as saidas de tela em um arquivo
em formato texto no diretério do usuério. Assim é possivel realizar uma melhor analise
do simulador. Este arquivo armazena todos os parametros de configuracao do simulador
além de registar o tempo de cada projecao, do background, a hora de inicio do job no
cluster e também a hora de término do job. Os horéarios de inicio e fim do job sao lidos
do relogio do computador. A primeira linha deste arquivo é escrita palo o programa que
geréncia a fila do cluster. Abaixo temos o arquivo de saida da simulacdo feita com 10°
eventos e seis processadores.

Job started at Sat Jul 19 22:51:30 BRT 2008
Abrindo arquivo de dados do sistema : ./config/Sistema.txt
Abrindo arquivo configuracao da fonte : ./config/Fonte.txt
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Abrindo arquivo de dados do espectro : ./config/Espectro-Fonte.txt

Abrindo arquivo configuracao do detector : ./config/Detector.txt
Projecoes: 1
Raios 01
Eventos : 1le+09
Posicao : -20.000000  0.000000 0.000000
Direcao : 1.000000 0.000000 0.000000
Foco : 0.050000
Abertura : 0.075000
Detector
Posicao : 20.000000  0.000000 0.000000
Direcao : -1.000000  0.000000 0.000000
Espessura : 0.100000
Largura : 2.000000
Altura : 2.000000
Matriz : 128 128

Numero de processadores : 6

Eventos por processador : 1.667e+08
Proj. inicial: O

Proj. final : O

Abrindo arquivo de dados da amostra : ./config/Amostra.txt
Abrindo arquivo de construcao da amostra : ./config/Dados.txt
Abrindo arquivo de composicao da amostra : ./config/Composicao.txt
Abrindo arquivo com secoes de choque : ./config/cGordura.xmu
Abrindo arquivo com secoes de choque : ./config/cCarcinoma.xmu
Abrindo arquivo de composicao da amostra : ./config/Composicao.txt
Abrindo arquivo com secoes de choque : ./config/cAluminio.xcom

0 35905 1399.463416
1 40368 1000.017822
Job ended at Sat Jul 19 23:31:33 BRT 2008

A figura 4.16 mostra agumas imagens simuladas com uma amostra que é composta
por gordura (paralelepipedo e esferas) e tecido com algum tipo de anomalia (cilindro
central) e foi simulada com diferentes nimeros de eventos. A escolha desta amostra se
deve ao fato de serem tecidos amorfos e com uma alta taxa de espalhamento e ilustra as
formas das figuras geométricas que o simulador é capaz de interpretar (esfera, cilindro e
paralelepipedo).

Visualmente nio existe diferenca entre a simulacao realizado com 1x10® e a simulacio
realizada com 1x10% ou com 1x10'% (figura 4.17). Por este motivo, as simulagoes estao
sendo feitas, em geral, com 1x10% eventos, pois mesmo tendo uma qualidade menor, com

esse numero de eventos é possivel realizar uma simulagdo completa (360 projecoes) da
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(c) (d)

Figura 4.16: Imagens radiograficas simuladas com: (a) 103, (b) 10°, (¢) 107 e (d) 10°

eventos por raio-soma.

amostra em torno de 24 horas. Assim o processo de simulacdo e reconstrucao demora
cerca de 1 dia, jA que a reconstrucao ¢ feite de maneira muita rapida.

A figura 4.18 mostra uma amostra composta totalmente por aluminio em formato de
escada. A simulacdo desta amostra foi realizada com 1 x 10? eventos por raio-soma em
16 processadores. Diferente da amostra em forma de haltere, o aluminio ¢ um material
cristalino porém muito denso, o que aumenta a taxa de absorcao. Isto quer dizer que
poucos fotons sao capazes de atravessar toda a espessura da amostra. Isto pode ser

contornado aumentando a energia com que o féton é emitido.
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(a) (b)
Figura 4.17: Diferenca visual das imagens radiogréficas simuladas com: (a) 10% e (b) 101°

eventos por raio-soma.

Figura 4.18: Imagem de uma ‘escada’ de aluminio de tamanho 128x128 pixels.
4.3.1 Resolugao das imagens

A figura 4.19 mostra a resolucao das imagens do simulador. Essas imagem foram
simuladas com 1 x 10® eventos num total de 360 projecoes para podermos realizar a re-
construcao da amostra. A amostra é composta de dois cilindros concéntricos de aluminio,
formando um cilindro oco. Foram realizadas quatro simulacoes com esta mesma amostra
apenas variando a espessura do cilindro desde 5 mm até 500 pm (medidas relativas a
matriz da amostra).

A matriz da amostra, que é o parametro responséavel pelo o tamanho da amostra, foi
definida com 500 pizel nos trés eixos, sendo que o tamanho (comprimento) desta matriz

é de cinco centimetros, assim podemos facilmente calcular que o tamanho de cada vozel é

64



(c) (d)
Figura 4.19: Cilindros simulados com diferentes espessuras, em (a) bmm, (b) 2mm, (c)

Imm e (d) 500 pm

de 0,01 cm. Para simularmos o cilindro com espessura de 500um foi nescessario configurar
os cilindros com apenas um vozel de distancia entre os cilindros.

A figura 4.22 mostra uma esfera composta de gordura com didmetro de 230 vozels
(2,3 cm) com quatro pequenas esferas de hidroxiapatita, a menor com 10 vozels de raio,
uma segunda com 15 vozels (0,15 cm) de raio, a terceira com raio de 25 vozels (0,25 cm)
e a ultima com 50 vozels (0,5 cm). Essas microcalcificagoes foram colocadas dentro de

uma esfera de forma a nao ocorrer superposicao em nenhuma projecao da simulacao.

4.3.2 Imagens Reconstruidas

As reconstrucoes foram feitas com algoritmos de reconstrucao de imagens tomograficas

para simulacoes com feixes paralelos. O fato de simularmos um sistema tomografico que
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Figura 4.20: Simulagao de 'microcalcificacdes’ em uma esfera de gordura

utiliza feixe conico, forca uma pequena mudanca no algoritimo de recosntrucao. Nas
simulagoes de tomografia com feixes paralelos, cada projecao forma uma fatia do objeto
simulado, sendo necessario somente combina-los para termos a imagem reconstruida da
amostra. No caso de uma simulacao de TC com feixe conico, é necessario pegar a primeira
linha de cada projecao para criar uma fatia do objeto simulado e somente depois de
montadas todas as fatias o algoritmo de reconstrucao é idéntico ao de reconstrucao de
sistemas tomograficos de feixes paralelos.

As imagens simuladas devem ser reconstruidas para verificar se a simulagao esta real-
mente simulando a amostra escolhida, incluindo as substancias que compoem a amostra
como a sua posicao dentro da amostra e também o seu tamanho em pizels ou em centime-
tros. O simulador de TC esta utilizando uma magnificacao de 2, ou seja, se a amostra foi
configurada com 1 ¢m de raio na matriz da amostra ela deveré ser projetada na imagem
simulada e reconstruida com 2 cm de raio.

A figura 4.21 mostra um cilindro de aluminio com a mesma espessura da figura 4.19
[d]. Mostrando que o simulador esta realizando corretamente a amostra simulada. Esta
imagem foi montada com dois cilindros. O cilindro mais interno foi configurado com 200
pizels de raio e o interno com 195 pizels formando um cilindro oco de 500um.

Para confirmar se o tamanho da amostra simulada é o mesmo da amostra reconstru-

ida, foi utilizado o software ImagelJ, que é um software livre baseado em Java. Com este
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(a) (b) ()
Figura 4.21: Cilindro de aluminio em (a) imagem simulada, (b) uma fatia lateral do

cilindro reconstruido, (c) fatia frontal

software foram medidas a circunferéncia e a espessura das imagens simuladas e recon-
struidas.

Tabela 4.8: Medidas da figura 4.21 (todas as medidas em pixels).

Imagem simulada | Imagem reconstruida
Diametro externo 36 36
Diametro interno 32 32
Circunferéncia externa 988 998
Circunferéncia interna 812 812

A tabela 4.8 mostra algumas medidas da amostra apresentada na figura 4.21, nela
podemos ver que nao ha nenhuma perda de informacgao quanto ao tamanho da amostra
e posicionamento dela dentro de sua matriz. Porém, a configur¢ao da amostra é feita em
vozxels e nao pizels e esta amostra foi configurada para ter um diametro externo de 200
vozels em uma matriz de 5 cm de lado, o que corresponde a um raio externo de 2 cm. Ja
o raio interno foi configurado com 195 vozels (1,95 cm). E os dois cilindros tém 4,5 cm
de comprimento (450 vozels).

Jé& para a figura 4.22 a medicao das esferas fica de dificil realizacao devido ao tamanho

reduzido da imagem e também das esferas (tabela 4.9). Porém a reconstrucao da amostra
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Tabela 4.9: Area das microcalcificacoes da figura 4.22 (todas as medidas em pixels).

Esfera 50 vozels

Esfera 25 vozels

Esfera 15 vozels

Esfera 10 vozels

Imagem simulada

80

21

9

1

Imagem reconstruida

80

26

9

1

nos permite identificar a menor das esferas (10 vozels de raio) muito mais facilmente que

apenas observando a imagem simulada (figura 4.22)

(c)

(d)

Figura 4.22: Reconstrugdo da figura 4.22, em (a) esfera de 10 pizels de raio, (b) esfera

de 15 pizels de raio, (c) esfera de 25 pizels de raio e em (d) esfera de 50 pizels de raio

Jé& a figura 4.23 mostra um elipsdide de gordura truncado com trés cilindro de hidro-

xiapatita formando uma estrutura semelhante a uma trabécula (formagao ossea que se

encontra na medula).
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gordura.

-

(a) (b) (c)
Figura 4.23: (a) Imagem simulada da ’trabécula’ em (b) reconstrucao da trabecula e em

(c) outra fatia da imagem reconstruida

4.4 Anilise de desempenho

Como dito anteriormente, uma simulacao realizada com 1 x 10% eventos leva cerca de
24 horas para completar. Porém este tempo também depende no ntimero de processadores
que estamos utilizando. O grafico da figura 4.24 mostra a relacao entre carga de trabalho
e numero de processadores. Todas as simulagoes realizadas para o célculo do speed up
foram realizadas com 1x10° com 0.5 cm de tamanho na matriz da amostra. Este tamanho
reduzido foi escolhido somente para realizar as andlises de desempenho.

As quedas de performance com 14, 15 e 16 processadores pode ser explicada pela
politica de compartilhamento de processadores do CESUP e também pela a comunicacao
entre os processadores. A figura 4.25 mostra as linhas de tempo da simulacao com 14,
15 e 16 processadores. Nela podemos ver que existe um processador que demora muito
mais tempo para terminar a simulagao da projecao. Como no cluster do CESUP todos
os noés de processamento sao idénticos a demora para o termino da projecao pode ser
devido a um outro processo rodando no processador ao mesmo tempo que o processo do

simulador.
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Figura 4.24: Grafico do Speed Up do simulador realizado no CESUP.

Estes graficos sao obtidos com uma ferramenta nativa do CHARM++ chamada pro-
jections.

A andlise das simulagoes da figura 4.21|a| estao apresentadas nas figuras 4.26. A parte
que estd em verde no inicio de cada processador representa a instancia de configuragao.
J&4 a barra na cor azul, representa a instancia de interacao. Como esta simulacao foi
realizada com 360 projecoes esta instancia serd chamada 360 vezes mais o Background.

Os graficos de linha de tempo fornecidos pelo projection permitem rastrear os en-
vios e recebimentos de mensagens, eles tabém nos dao informacoes sobre o tamanho da
mensagem, inicio e fim da instancia, tempo de criacao da mensagem, entre outros. A
figura 4.27 ilustra uma mensagem criada no processador 0 (zero) que foi enviada para o
processador 9 informando ao processador mestre que a primeira projecao foi terminada.
Assim o processador 0 (zero) envia uma outra mensagem para todos os processadores
para iniciarem a proxima projecao.

Além dessas informacoes a linha de tempo informa a porcentagem de utilizacao de

cada processador logo abaixo do ntmero do processador. O primeiro ntimero ¢ referente
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(¢) 16 processadores

Figura 4.25: Linhas de tempo do simulador de TC. As cores identificam diferentes pro-

jecoes
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File Ranges Screenshot Colors Tracing Experimental Features

¢ n 3
Display Pack Times v| Display Message Sends v| Display Idle Time v| Display User Events View User Events (0)
@ Zoom Ratto: 175 @ Reset Zoom
Time At Mouse Cursor Selection Begin Time Selection End Time Selection Length

Figura 4.26: Linha de tempo da simulacao do cilindro da figura 4.21la]. Em verde a

configuragao inicial e em azul a primeira projecao

File Ranges Screenshot Colors Tracing Experimental Features

Escravo::interacao(double eventos, const CkReference &f, const CkReference &d)

Msg Len 65944
Begin Time: 861.918.881 (666.071.742)
End Time: 1.051.215.870 (806.018.467)
Total Time: 189.2965 (139.9465)
Packing: 0.003ms (1.5848112E-6%)
Msgs created: 3
Il Created by processor. 0
Display Pack Times ] Display Message Sends | Display Idle Time 0.0

=N Zoom Ratio: 175 N Reset Zoom

Time At Mouse Cursor Selection Begin Time Selection End Time Selection Length

Figura 4.27: Rastreamento do envio de mensagens no simulador

& instancia da interacao e o segundo é referente instancia do background

Uma outra ferramenta fornecida pelo projection é a visualizacao do recebimento de
mensagens por processador. Na figura 4.28 podemos ver que o processador zero que recebe
o maior nimero de mensagens. Isto ocorre devido ao papel de gerente desempenhado por

este processador.
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Figura 4.28: Grafico de mensagens enviadas para cada processador
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Capitulo 5

Conclusao

Apesar de existirem varios simuladores de interacao da radiacao com a matéria, nao
existe, na atualidade, nenhum que permita realizar a movimentacao do sistema fonte-
detector ou da amostra. Todos os simuladores atuais sao voltados para sistemas fixos. Por
este motivo optou-se por escrever um codigo de simulacao especifico para TC, utilizando
uma biblioteca propria para programacao paralela, uma vez que a utilizacao do método
MC requer um grande periodo de simulacao.

O proposito da criagao e da utilizacao de um simulador de TC é avaliar algumas
técnicas tomograficas quanto a sua aplicabilidade e resultados, sem que seja necessério
recorrer a laboratorios que permitam realizar uma TC, pois, em geral o tempo disponivel
em laboratorios que fornecam a possibilidade de realizar a TC é escasso, a simulacao do
experimento pode antecipar algumas respostas ou indicar que certa técnica tomografica é
viavel ou nao. Além disso a simulacao pode ajudar na construcao de novos equipamentos.

O simulador de TC proposto, realiza a interacao da radiacao com a amostra de maneira
coerente com a teoria e os resultados reconstruidos mostram que o simulador esta inter-
pretando os dados de entrada corretamente, o que inclui nao s6 a forma geométrica da
amostra como também os diferentes elementos quimicos de que a amostra é composta.

Apesar do simulador de TC ter sua utilizacao voltada principalmente para um am-
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biente de processamento paralelo, o tempo de simulagao nao se torna um problema,
pois esses ambientes permitem diminuir sensivelmente o tempo de simulagao. Uma das
vantagens da programacao em CHARM-+ ¢é a utilizagdo do simulador tanto, em sis-
temas distribuidos como em sistemas stand alone sem necessitar modificacdo no codigo
do simulador e sem alteracao nos resultados obtidos, a tnica diferenca serd no tempo de
simulagao.

As figuras de linha de tempo mostram que, apesar do compartilhamento de proces-
sadores, o simulador estd bem balanceado sem ter nenhum gargalo em sua estrutura.
O sistema de balanceamento utilizado no simulador proposto é o sistema padrao do
Charm+-+, que se mostou aduequado para simulacao MC de um TC. Isso pode ser visto
através do grafico de speed up (figura 4.24). Ja a queda de performance, com 15 e 16
nos, pode ser explicada pelo o compartilhamento de processadores, isto também pode ser
visto nas linhas de tempo.

Apesar do simulador de TC estar gerando dados coerentes ainda necessita a realizacao
de algumas melhorias, como um criador e visualizador de amostras mais amigavel e que
consiga formar amostras mais complexas que as atuais, simular completamente o efeito
fotoelétrico e também a simulagdo de deteccdo de radiagoes secundarias (difracdo de
raios-X). Para imagens com maiores resolugoes (4Mega pixels, por exemplo) é necessario
realizar um estudo de espaco em disco rigido ou adcionar um algoritimo compactacao de

imagens ao simulador.
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