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Kurzfassung

Bei der Erstellung von Projektionsbildern zur Werkstoffpriifung in der Computer-
unterstiitzten Tomographie (CT) kommt hiufig die Kegelstrahlgeometrie in Verbindung
mit einem Matrixdetektor zur Anwendung. Der Vorteil dabei ist die wesentlich bessere
Ausniitzung des Rontgenstrahls und die schnellere Erfassung von Projektionsaufhahmen im
Gegensatz zu einem kollimierten Strahl bei 2D-Erfassung (Parallelstrahlgeometrie). Das
Fehlen von Kollimatoren am Detektor fiihrt jedoch dazu, dass die Projektion durch
Streuung der Quellstrahlung in der Probe verfdlscht wird und bei der Rekonstruktion zu
einer 3D-Abbildung Artefakte verursacht.

Zur Untersuchung solcher Abbildungsfehler wurde ein Simulationsprogramm entwickelt,
das in der Lage war, Projektionsbilder unter Einbeziehung von Fluoreszenzstrahlung sowie
kohédrenter und inkohirenter Streustrahlung zu erstellen. Die Messwerte an jedem
Detektorpixel konnten dabei in mehrere Energiekanidle aufgeteilt und die
Wechselwirkungshistorie der primdren Photonen bis zu sekundérer Streuung aufgezeichnet
werden. Berechnungen wurden zum Vergleich und als Erweiterung auch mit einem in der
Neutronen- und medizinischen Physik etablierten Programm (MCNP) durchgefiihrt.

Es wurden detaillierte Untersuchungen an allen Abschnitten der Entstehung von
Projektionsaufnahmen erstellt: Erzeugung von Rontgenstrahlung in Rontgenréhren unter
Beriicksichtigung der vom Abstrahlungswinkel abhingigen spektralen Haufigkeits-
verteilung, kohdrente und inkohéirente Streuung von Photonen in der Probe, an der Luft und
im Detektor sowie Einbeziehung der Sekundidrwechselwirkungen von Photoelektronen.

Als wesentliche Einflussfaktoren auf das Projektionsbild wurden neben der Abschwichung
der Strahlung bei der Durchdringung der Probe die Streuung an Luft im Strahlungsweg und
die detektorinhdrente Streuung ermittelt. Die moglichst genaue Kenntnis der
Detektoreffizienz war ein weiterer wichtiger Faktor. Die unter diesen Aspekten erstellten
Simulationen wurden mit Messungen an einer CT Anlage verglichen, wobei gute
Ubereinstimmung erzielt werden konnte.



Abstract

Computed tomography (CT) in cone beam geometry has become a common method for
material testing in industry. The advantage of this setup compared to parallel beam
geometry is the fast acquisition of projection images on a flat panel detector and the
optimized utilization of the x-ray beam. The lack of collimators, on the other hand, leads to
unwanted measurement of scattered radiation due to interactions of the beam with the
sample, which causes artefacts in the reconstructed 3D image.

Simulation software was developed for investigation of possible image defects arising from
fluorescence as well as coherent and incoherent scattered radiation. Interaction histories of
scattered photons could be stored up to secondary level with a definable energy resolution.
For comparison and in addition to the self-developed software simulations were also
calculated using MCNP, which is a well known program used for neutron physics and
medical physics.

Detailed investigations were made for all stages of the creation of projection images in CT:
modelling of tube spectra including angle dependent spectral distribution, coherent and
incoherent scattering of photons by the sample and by the air, detector inherent scattering
and secondary interactions of photoelectrons.

In addition to attenuation of radiation by the sample the main impact factors on the
projection image were identified as scattering in air in combination with detector inherent
scattering. Also the exact knowledge of the detector response was of high importance.
Simulations made according to these influences were in good agreement with
measurements made on an available CT device.
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1. Einleitung

Rontgenstrahlen sind eine  wichtige  Grundlage moderner  zerstorungsfreier
Werkstoffpriifung. Thre Eigenschaften, Materie durchdringen und ionisieren zu kdnnen,
ermdglichen Riickschliisse auf die Zusammensetzung von Proben. Die unterschiedlichen
Wechselwirkungen der Strahlung mit Materie erlauben es z.B., die chemische
Zusammensetzung einer Probe sowohl qualitativ als auch quantitativ zu bestimmen, indem
die von der bestrahlten Probe wieder ausgesandte Strahlung in ihrer elementspezifischen
spektralen Verteilung und konzentrationsabhéngigen Intensitdt analysiert wird. Man spricht
hierbei von rontgenspektroskopischen Methoden der Probencharakterisierung.

Bei radiographischen Methoden wiederum wird die Eigenschaft der unterschiedlichen
Abschwichung der Strahlung bei der Durchdringung von inhomogenen Probenkorpern
geniitzt. Abhédngig von der materialspezifischen Absorption im Strahlengang wird ein
Schattenbild aufgezeichnet, das Riickschliisse auf die innere Beschaffenheit der Probe
erlaubt. In den letzten Jahren wurde diese Technik fiir industrielle Anwendungen durch die
Computertomographie (CT) erweitert, wie sie in der medizinischen Diagnostik bereits seit
langem gebrauchlich ist. Dabei werden vom Probenkorper zweidimensionale
Durchstrahlungsprojektionen fiir viele unterschiedliche Betrachtungswinkel erzeugt, die
dann in einem Computer zu einem dreidimensionalen grafischen Objekt rekonstruiert
werden. In Visualisierungsprogrammen hat man somit die Moglichkeit, den Probenkorper
etwa auf verborgene Fehler zu iiberpriifen. Im Gegensatz zu medizinischen Anwendungen,
wo die gesamte Messeinheit (Rohre und Detektor) um den Patienten gedreht werden muss,
ist es fiir die Werkstoffpriifung ausreichend, die Probe auf einen Drehteller zu platzieren.

Eine in der industriellen CT weit verbreitete Methode der Erstellung von 2D Projektionen
ist die Verwendung eines fldchigen Szintillator-Matrixdetektors im Kegelstrahl der
Rontgenréhre. Ein groBer Vorteil dieser Anordnung ist die optimale Ausniitzung des
Rontgenstrahls, da im Gegensatz zu einem kollimierten Ficherstrahl eine 2D Projektion auf
diese Weise in nur einem Schritt erstellt werden kann. Ein weiterer Vorteil ist die
verbesserte  Auflosung des Probenkorpers durch den VergroBerungseffekt der
Kegelstrahlgeometrie. Der in einer feinen Matrixstruktur aufgebaute Detektor misst die
einfallende Intensitit der Strahlung an allen Punktelementen der Detektorfliche, und die
Ausleseelektronik liefert ein Projektionsbild der Auflésung von z.B. 1024 x 1024 Pixel. Die
Rekonstruktion eines 3D Objekts ist jedoch gerade fiir die Kegelstrahlgeometrie
mathematisch sehr aufwendig und daher duBlerst empfindlich gegeniiber Effekten, die bei
der Riickrechnung Artefakte verursachen. Artefakte sind Fehler in der 3D Darstellung des
rekonstruierten Objektes aufgrund des Verlusts oder Verfdlschung von Information bei der
Messung bzw. Projektionserstellung. Physikalische Effekte, die solche Artefakte
verursachen konnen, sind:

e Strahlaufhirtung des polychromatischen Rdohrenspektrums infolge energie- und
materialabhéngiger Absorption in der inhomogenen Probe,

e Streuung (kohérente und inkohdrente) der Rontgenstrahlen in der Probe; dies stellt
gerade durch die Bestrahlung des gesamten Probenvolumens in der
Kegelstrahlgeometrie eine grofle Herausforderung dar

e Streuung der Rontgenstrahlung entlang des Luftwegs,



e Anregung von Fluoreszenzstrahlung in der Probe,
e Streuung und Reflexion der Strahlung innerhalb des Detektors.

Viele dieser Storfaktoren lassen sich durch entsprechende Instrumentierung und
experimentelle Einstellungen reduzieren, etwa durch geeignete Wahl der R6hrenspannung
oder den Einsatz von Filter. Die Optimierung aller Messparameter ist fiir die Qualitdt des
Ergebnisses von hoher Bedeutung. Letztendlich beruht die optimale Parametrisierung aber
meist auf der Erfahrung der messenden Person. In Abbildung 1.1 ist zum Vergleich der
Auswirkungen entsprechender Instrumentierung jeweils eine CT-Aufnahme mit schlechten
und optimierten Parametern zu sehen.

Von grofBem Interesse ist daher eine moglichst genaue Simulation aller relevanten
physikalischen Wechselwirkungen im gesamten Entstehungsprozess einer 2D Projektion,
da sie eine hilfreiche Ergidnzung wie auch Alternative zur Messung sein kann [chy08].
Auch kann die genaue Kenntnis der wichtigsten Ursachen fiir Artefakte als Grundlage fiir
Korrekturalgorithmen in der Bildrekonstruktion dienen.

Abbildung 1.1: Beispiel einer CT-Aufnahme mit deutlichen Artefakten (links) und mit
optimierter Parametrisierung (rechts) [chy08]

Das Ziel dieser Arbeit ist die moglichst genaue Identifikation und Quantifikation der zuvor
genannten Stdrfaktoren iiber den Weg der Simulation sowie die Uberpriifung der
theoretischen Daten, auf die sich die hier vorgestellten Simulationen stiitzen. Dazu wurden
Monte-Carlo-Simulationen und teilweise analytische Berechnungen aller Abschnitte im
Entstehungsprozess einer 2D-Projektion in einer CT Anlage unter realistischen
Bedingungen fiir einfache inhomogene Probenkorper erstellt:

1. Rontgenrohre
Berechnung der richtungsabhingigen spektralen Zusammensetzung des
Rontgenstrahls innerhalb der kegelférmigen Strahlausbreitung; Uberpriifung und
Vergleich der theoretischen Modelle zur Vorhersage von Rohrenspektren

2. Probenkorper
Wechselwirkung der Strahlung mit dem Probenkorper; Simulation der kohdrenten
und inkohérenten Streuung sowie Anregung von Fluoreszenz in beliebiger Anzahl
aufeinanderfolgender Wechselwirkungen; Quantifizierung der Streueffekte

3. Detektor
Absorption der Strahlung im Szintillator des Detektors und Ausbreitung durch



Streuung in den verschiedenen Detektorschichten, sowie Streuung durch das
Detektorgehduse;  Ermittlung  einer  theoretischen  Eichkurve fiir die
Detektoreffizienz und einer Modulationstransferfunktion (MTF) fiir den sich durch
interne Streuung ergebenden Abbildungsfehler.

Fiir die Simulationen wurde ein parallelisierbares Monte-Carlo-Programm erstellt, das so
konzipiert wurde, dass es auf einem Rechencluster mit mehreren Nodes gleichzeitig
gestartet werden kann, da fiir einige Simulationsanforderungen sehr hohe Rechenzeiten zu
erwarten waren. Referenzberechnungen wurden mit einem kommerziell erhéltlichen
Simulationspaket (MCNP) erstellt. Messungen zur Uberpriifung der Ergebnisse wurden an
einer CT-Anlage der FH OO, Campus-Wels durchgefiihrt [rei09].

2. Grundlagen

Eine detaillierte Simulation des CT-Verfahrens zur Erfassung der 3D-Information eines
Probenkorpers muss aus einer genauen Betrachtung der physikalischen Prozesse von der
Strahlungsquelle bis zur Aufzeichnung im Detektor bestehen. Die wesentlichen Abschnitte
sind die Erzeugung von Rontgenstrahlen in einer Rontgenrdhre, die Entstehung von
rontgenographischen Projektionsabbildungen durch Aufzeichnung der 2D-Informationen
mittels eines Detektors und die Wechselwirkungen der Strahlung im Detektor selbst.

Die Simulation der von der Rohre emittierten Strahlung erfordert die Kenntnis der
Wechselwirkungen zwischen beschleunigten Elektronen und den getroffenen Atomen der
Rohren-Anode (Target). Die Erzeugung von Rontgenstrahlung und deren Projektion auf
einen Probenkorper kann durch Streuung von Elektronen an den Atomkernen im Target,
inelastische Wechselwirkung der Elektronen mit gebundenen Hiillenelektronen und eine
Reihe von sekundiren Wechselwirkungen beschrieben werden.

Die theoretischen Grundlagen sind der Atomphysik und der Festkorperphysik zuzuordnen
und werden in den ersten beiden Kapitel (2.1, 2.2) beschrieben; einen aktuellen Uberblick
zur Theorie liefern [ell05],[tho01],[tan77] fiir Photonen und [dap03],[tan77],[leo94] fiir
Elektronen, aktuelle Methoden bzw. der Stand der Technik vieler analytischer Methoden im
Zusammenhang mit Rontgenstrahlung sind in [bec06] beschrieben.

Das darauffolgende Kapitel 2.3 liefert einen Einblick in einige Modelle und Methoden zur
analytischen Berechnung von Rontgenspektren, die vereinfachte Algorithmen zur
Verfligung stellen.

Die Erfassung der 2D-Projektion der Probe erfolgt durch Messung der Intensititsverteilung
der durch die Probe gestreuten Strahlung im Matrixdetektor. Die Funktionsweise eines
solchen Detektors und eines Halbleiterdetektors, der zur Messung von Réhrenspektren und
in der Rontgenfluoreszenzanalyse verwendet wird, werden in Kapitel 2.4 beschrieben.

Kapitel 2.5 liefert die Grundlagen der CT als bildgebendes Verfahren. Beschrieben werden
das Prinzip der Datenerfassung und der Rekonstruktion der 3D Information der Probe durch



Vorstellung der Methode der gefilterten Riickprojektion. Das Prinzip wird zunéchst fiir den
vereinfachten Fall (Parallelstrahl) erldutert und daraufhin auf die hier zugrundeliegende
Kegelstrahlgeometrie erweitert. Zum Verstdndnis der Problemstellung folgt eine
Beschreibung der damit verbundenen Artefakte.

2.1. Streuung und Absorption von Photonen

Bei der Bestrahlung des Probenkdrpers durch Rontgenstrahlen treten Photonen in
Wechselwirkung mit den Schalenelektronen der Atome; ein Teil der eindringenden
Strahlung wird bei der Durchdringung von Materie (photo-)absorbiert oder gestreut und
damit dem urspriinglichen Strahl entzogen. Dieser Effekt kann durch das Beer-
Lambert’sche Gesetz [bee52] beschrieben werden

N=N,-e " (2.1)

mit der verbleibenden Photonenzahl N, der wurspriinglichen Photonenzahl Ny, der
Wegstrecke x und dem linearen Absorptionskoeffizienten x [em™]; s entspricht dem
Kehrwert der mittleren freien Weglinge wund beschreibt die Summe aller
Wechselwirkungen, d.h. die Summe der linearen Absorptionskoeffizienten der jeweiligen
relevanten Wechselwirkungen,

ﬁ = Z_-+ _coh + Emcoh (22)
mit 7 fiir Photoabsorption, o, fiir kohdrente Streuung und oincon fiir inkohérente Streuung.
In der Literatur werden meistens die Massenabsorptionskoeffizienten [cm?/g] angegeben
[ela02],[bru04]. Der Zusammenhang zum linearen Absorptionskoeffizienten wird dann

iiber die Dichte p [g/cm?®] hergestellt. Alternativ werden die atomaren Wechselwirkungs-
querschnitte (Wechselwirkungswahrscheinlichkeit je Atom)

Atom Mass
o = s A 2.3
L 22)

und analog fiir " und ¢ mit der Einheit barn/Atom angegeben, mit dem Atomgewicht
A und der Loschmidtschen Zahl L ist A/L die Anzahl der Atome pro Gramm.

Die tabellarisch vorliegenden Absorptionskoeffizienten werden in der MC-Simulation
benoétigt, um den mittleren in der Probe zuriickgelegten Weg der Photonen fiir jeden Schritt
zu berechnen sowie die Wahrscheinlichkeit zu ermitteln, mit der eine der moglichen
Wechselwirkungen eintritt. Die gesuchten Absorptionskoeffizienten sind in der Regel nicht
exakt aus der Tabelle auszulesen; sie werden daher anhand benachbarter Daten interpoliert.
Fiir die Interpolation erfiillt meist ein kubisches Polynom (spline [knu02],[pre92]) diese
Anforderung mit ausreichender Genauigkeit.



Fluoreszenz

Photonen, deren Energie grofer als die Bindungsenergie eines Rumpfelektrons ist, kdnnen
dieses aus seiner Schale schlagen. Die dabei entstehende Vakanz in der Atomhiille wird
durch Elektronen aus hoheren Schalen nachbesetzt, wobei der diskrete Energieunterschied
wieder in Form eines Photons als charakteristische Strahlung abgegeben wird. Solche
Ubergiinge verursachen in erster Linie Dipolstrahlung, fiir die quantenmechanische
Auswahlregeln gelten. Strahlungsiiberginge hoherer Multipolordnung sind deutlich
unwahrscheinlicher, siche Ka3 (KL3 mit A/=0) im Vergleich zu Kal (KL1) und Ko2
(KL2) in Tabelle 1. Die Auswahlregeln fiir Dipoliiberginge fiir die Anderung der
Quantenzahlen des Bahndrehimpulses / und des Gesamtdrehimpulses j sind

Aj=0 oder Aj==1 fir >0 , Am=0]1 , As=0und A/=%1 (2.4)

Beispiele von Ubergangswahrscheinlichkeiten fiir Kal, Ka2 und Ka3 bei den Elementen
Cu, Mo und W sind (aus Elam [ela02]):

IUPAC-Symbol Siegbahn-Symbol Energie [keV] Wahrscheinlichkeit
Cu:

K-L1 Ka3 7.88230 3.06271e-04

K-L2 Kaz2 8.02670 2.94269%9e-01

K-L3 Kal 8.04630 5.77108e-01
Mo:

K-L1 Ka3 17.1340 4.23374e-04

K-L2 Ka2 17.3750 2.88884e-01

K-L3 Kal 17.4800 5.50837e-01
W:

K-L1 Ka3 57.4250 2.17130e-04

K-L2 Kaz2 57.9810 2.87705e-01

K-L3 Kal 59.3180 5.00601e-01

Tabelle 1: Linien der K-Schale fiir die Elemente Cu, Mo und W — typische Anodenmaterialien fiir
Rontgenrdhren

Der K-L1 Ubergang ist ein sogenannter ,,verbotener Ubergang®, da er die Auswahlregeln
fiir Dipolstrahlung verletzt, die Ubergangswahrscheinlichkeit ist um etwa einen Faktor
1000 kleiner als bei K-L2 und K-L3.

10



Elektr.
Schale Zustand

Nin 4t
Thr s

& Iy ddsp
L My ddsg

Nm 4pan
Mo Apus

4]

Ni  4s1

Yz

L 4 My 3dsg
—@ Mpy 3y

. . M]]I BPBJ’E
L 4 Mp 3pis
B

My 33

Lm  2psm
v Lr  Zpi

251

Lo

K-Serie L-Serie

Abbildung 2.1: Darstellung der wichtigsten erlaubten Dipoliibergénge
der ersten zwei Serien

Strahlungslose Uberginge

Die Besetzung einer Vakanz durch ein Elektron kann statt der Emission charakteristischer
Strahlung auch in der Weise erfolgen, dass die frei werdende Energie des nachbesetzenden
Elektrons auf ein weiteres Elektron iibertragen wird. Der Ubergang erfolgt somit
strahlungslos in Form von Auger-Elektronen.

Der Auger-Effekt steht in Konkurrenz zur Fluoreszenz und tritt besonders bei leichten
Elementen auf; die Summe von Auger-Wahrscheinlichkeit pAuger und Fluoreszenz-
wahrscheinlichkeit (Fluoreszenzausbeute) ergibt fiir jede Schale den Wert 1, z.B.

Pk, Auger +wg= 1.

Der Verlauf der Fluoreszenzausbeute fiir die Elemente Z=1 bis 92 ist in Abbildung 2.2
dargestellt. Die Freisetzung von Elektronen aus der Probe ist jedoch durch die im Vergleich
zu Photonen viel kiirzeren freien Weglingen in Materie auf die Randschichten des
bestrahlten Materials beschrinkt.

Strahlungslos sind weiters die Coster-Kronig Uberginge, die im Gegensatz zum Auger-

Effekt auf einen strahlungslosen Elektroneniibergang innerhalb der zu einer
Hauptquantenzahl gehérenden Unterschalen beschrankt sind.
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Abbildung 2.2: Fluoreszenzausbeute der Elemente Z=1-92 fiir die Schalen K, L1, L2 und L3.
Eigene Rechnung mit Funktionen aus xray1lib [bru04]

Koharente Streuung

Die kohirente Streuung eines Photons an einem Elektron ist ein elastischer Prozess. Das
gestreute Photon dndert seine Impulsrichtung, jedoch nicht seine Energie und damit auch
nicht seine Wellenldnge; es besteht eine feste Phasenbeziehung zum priméren Photon,
weswegen man von Kohérenz spricht.

Der differentielle Wirkungsquerschnitt fiir die Streuung eines linear polarisierten Photons
an einem freien Elektron (Thomson-Streuung) ist energieunabhéngig

(2—21 =r’ -(1 —sin’ @-cos’ ¢) {%} (2.5)

mit dem klassischen Elektronenradius 7,

2
e

pe— 2.6)

e 2
dre,m,c

fir den Raumwinkel 0Q =sind-00-0¢ mit den Streuwinkeln 6 ¢ des
Polarisationsvektors.
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Der energieabhingige differentielle Streuquerschnitt fiir kohédrente Streuung an gebundenen
Elektronen von Atomen (Rayleigh-Streuung) ist

ao- 80_ 2 barn
(EJR@] - (%jT ' |f(Z’ q)| thom*sri| (27)
oder
aa 80‘ 2 — L -24 om?
(8_QJR[M - (G_QJT '|f(Z’Q)| 'A(Z) ‘10 [j} (2.8)
1. (6
=7 (Ej 2.9)

f...Formfaktor
L... Loschmidt-Zahl (Avogadro-Konstante)
A(Z)...Atomgewicht [g/mol]

Die Stirke der Rayleigh-Streuung nimmt mit fallender Energie und steigender
Ordnungszahl zu. Die Richtungsabhiangigkeit wird durch den Formfaktor [cha0O1],[cha01la]
beschrieben. Fiir Energien bis 2keV ist der Formfaktor nahezu unabhingig vom
Streuwinkel. Bei groBeren Energien nimmt er stark mit dem Streuwinkel ab [thoO1].

Inkoharente Streuung

Inkohérente oder Compton-Streuung ist eine inelastische Wechselwirkung zwischen dem
einfallenden Photon und einem (freien oder gebundenen) Elektron. Der Impuls des Photons
wird teilweise auf das Elektron iibertragen, der Energieverlust ist abhidngig vom
Streuwinkel.

GestolRenes
Elektron

Einfallendes
Photon

Gestreutes
Photon

Abbildung 2.3: Schematische Darstellung des Compton-Effekts

Die Anderung der Wellenlinge des Photons AA durch den Compton-Effekt betriigt

A= 1= cos0) (2.10)
m.c

e
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Das Verhiltnis zwischen der Energie E vor und E’ nach der Streuung betrigt

E_ ! 2.11)

£ 1+ -(1-cos9)

2
m,C

E'<E

mit der Ruhemasse des Elektrons m,, der Lichtgeschwindigkeit ¢ und dem Streuwinkel &
des Photons. Die inkohdrente Streuung polarisierter Photonen an freien Elektronen wird
durch die Klein-Nishina Formel beschrieben

2 12 i
(a_aj :rL.E_.(£+%_Zsin20.cosz¢j {M} (2.12)

E ! atom*sr

2
e
v, =—————
e 2
4re,m,c

mit dem klassischen Elektronenradius r,, den Winkeln 6 ¢ zwischen Polarisationsebene
des Photons vor der Streuung und Impuls des Photons nach der Streuung.

Bei Streuung an Atomen gibt das Photon einen Teil seiner Energie an ein schwach
gebundenes Hiillenelektron ab. Die Stirke der Compton-Streuung an gebundenen
Elektronen nimmt mit steigender Energie der Photonen und fallender Masse der
Probenelemente zu.

Fiir die Streuung an gebundenen Elektronen von Atomen folgt

(a—“j =(8—0J S(Z,E.0) [ Lo ] (2.13)
aQ Compt aQ KN atom*sr
oder
(a—“j =(a—“j S(Z,E,0)—L— 107 {L} (2.14)
aQ Compt 8Q KN A(Z) ¢

S...Streufunktion
L... Loschmidt-Zahl (Avogadro-Konstante)
A(Z)...Atomgewicht [g/mol]

Bei groflen Energien nihert sich der Compton-Wirkungsquerschnitt dem Klein-Nishina-
Wirkungsquerschnitt ;.00 = Zokn. Bei kleinen Energien und kleinen Streuwinkeln

14



gewinnen Elektronen-Bindungseffekte an Einfluss und lassen den Compton-

Wirkungsquerschnitt o;,.,n s0 stark schrumpfen, sodass kohdrente Streuung dominiert
[thoO1].

Die differentiellen Wirkungsquerschnitte geben die Stirke der Streustrahlung in den
Raumwinkel an. Somit werden sie in der MC-Simulation fiir die Ermittlung der
Wahrscheinlichkeit herangezogen, mit der eine Streuung in eine bestimmte Richtung
erfolgt.

Zur  Illustration der Energie- und Winkelabhingigkeit der verschiedenen
Absorptionskoeffizienten und differentiellen Wirkungsquerschnitte sind nachfolgend Plots
von Berechnungen fiir Al und Fe gezeigt (Abbildung 2.4, Abbildung 2.5, Abbildung 2.6
und Abbildung 2.7).

Daraus ist zu erkennen, dass die im Zusammenhang mit den verwendeten Materialien (Fe,
Al) bei der industriellen CT verwendeten Energien (einige 100keV) einen hohen Anteil an
inkohédrenter Streustrahlung im Vergleich zu kohérenter Streuung und Photoabsorption
erwarten lassen. Kohirente Streuung wird nur in einem schmalen Bereich um kleine
Streuwinkel erwartet. Fluoreszenz wird im Probenmaterial nur aus Randbereichen nahe
dem Detektor messbar sein und kann wegen der niedrigen Linienenergien und der geringen
Fluoreszenzausbeute (siche Abbildung 2.2 fiir Z=13) fiir die MC-Simulation vernachléssigt
werden. Die Photoabsorption wird auf jeden Fall beriicksichtigt.

Massenabs.koeff. Al

1000000

100000 -
10000 +
1000 -

100 - ——tot

10 —tau
14 ic

0.1 \ —
0,01 :

0,001 A
0,0001 H
0,00001 T T T

0,1 1 10 100 1000
keV

cm?/g

co

Abbildung 2.4: Darstellung Massenabsorptionskoeffizienten, berechnet fiir Al als Funktion der
Energie, aufgetragen fiir den Bereich 0,1 — 10° keV. Absorptionskoeffizienten fiir Rayleigh-
streuung (co), Comptonstreuung (ic), Photoabsorption (tau), totaler Massenabsorptions-
koeffizient (tot). Berechnung mit XCell [man08]
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Abbildung 2.5: Darstellung Massenabsorptionskoeffizienten, berechnet fiir Fe als Funktion der
Energie, aufgetragen fiir den Bereich 0,1 — 10° keV. Absorptionskoeffizienten fiir Rayleigh-

streuung (co), Comptonstreuung (ic), Photoabsorption (tau), totaler Massenabsorptions-
koeffizient (tot). Berechnung mit XCell [man08]

Differentielle Wirkungsquerschnitte Al
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S
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Abbildung 2.6: Vergleich von Rayleigh- und Comptonstreuung an Al bei 50. 100 und 200keV,
differentielle Streuquerschnitte filir unpolarisierte Strahlung und Streuwinkel von 6=0 (vorwarts)
bis 0=180 (riickwarts). Eigene Rechnung mit Funktionen aus xraylib [bru04]



Differentielle Wirkungsquerschnitte Fe
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Abbildung 2.7: Vergleich von Rayleigh- und Comptonstreuung an Fe bei 50. 100 und
200keV, differentielle Streuquerschnitte fiir unpolarisierte Strahlung und Streuwinkel von 6=0
(vorwirts) bis =180 (riickwérts). Eigene Rechnung mit Funktionen aus xraylib [bru04]

Die Formeln (2.5) und (2.12) kdnnen auch fiir unpolarisierte Strahlung angegeben werden,
wie sie aus Rontgenrohren emittiert wird. Fiir die korrekte Modellierung von Zwei- und
Mehrfachstreuung in der MC-Simulation wird jedoch der differentielle Wirkungs-

querschnitt fiir polarisierte Strahlung benétigt. Die anfangliche Polarisationsebene wird fiir
jedes simulierte Photon neu gewihlt.

Analytische Formeln

Ausgehend von einem Strahl mit der spektralen Haufigkeitsverteilung Ny(E), der in eine
homogene Probe unter dem Winkel y; bis zur Tiefe dx eindringt und unter dem Winkel v,
die Probe wieder verldsst, kann man fiir die Zihlrate, dic den Detektor unter dem
Raumwinkel Q erreicht, die Formel (2.15) angeben. Strahlungsquelle und Detektor
befinden sich dabei auf der gleichen Seite relativ zur Probe.

Q S -1
p.ci. ! a)lpKlz-l(E)

.47r-sin1,y1 . S,

.exp(_x.(MJrMD_dx (2.15)

siny, siny,

dN, =-N, (E)
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Im Falle von Durchstrahlung dndert sich lediglich der Exponent darin zu

exp(—x-(ﬁ(E)—ﬁ(Ei)J—Dﬁ(Ei)J (2.16)

siny, siny, siny,

mit der Probendicke D. Fiir kohdrente und inkohérente Streuung ist der Ausdruck (2.17)
durch (2.18) zu ersetzen, E; mit E fiir kohdrente Streuung respektive mit Ecy,, flr
inkohérente Streuung und die Integration nach dQ zu erweitern.

S -1
’T-a)l.-pKl.-rl_(E) (2.17)
A0 incon
COoh,nco 2_18
40 (2.18)

Die einzelnen Ausdriicke in (2.15) sind:

e p die Dichte der Probe resultierend aus L = Z& mit der Konzentration ¢; und der
P i R
Dichte p; der Probenkomponente i. Dieser Index gilt genauso fiir alle weiteren
Ausdriicke)
e §; der Sprungfaktor aus den Kantenspriingen der Absorptionskanten aller
Elektronenschalen resultierend aus den jeweiligen Absorptionskoetfizienten, z.B.
fiir die K-Schale

Tk AT T A Ty T

S, (2.19)

Tt T, T T+ Ty ... T—Tg

e die Fluoreszenzausbeute w; (siche Abbildung 2.2) fiir wg, wr;, w12, @13
e die Linien-Emmissionswahrscheinlichkeit
p; zB. fUrpy,, pyy, - flir das jeweilige Element

e den Photoabsorptionskoeffizienten t;
e den linearen totalen Absorptionskoeffizienten x aus der Beziehung

/7=Z(/7,- Mj (2.20)
. P;

Der Index i1 bezeichnet je nach Zusammenhang das analysierte Element, die analysierte
Linie, die zu dieser Linie gehorige Ubergangswahrscheinlichkeit, Absorptionskante usw.
Fiir ein analytisches Ergebnis und monochromatischer Anregungsstrahlung muss (2.15)
nach dx integriert werden. Je nach Anwendung kann man das Integral vereinfachen und
man erhélt die
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- Diinnschichtndherung fiir die Dicke T:

und die

- Néherung fiir kompaktes Material (unendlich dicke Schichten) natiirlich nur fiir Riickstreuung:

, - N,
]Viat surface — Q . ci . Sl 1 c. pi . 0
4 -siny, S, H(

(2.22)

In der Literatur findet man oft die Abkiirzung

:[t(i)=M+ﬂ(Ei)

siny, siny,

i (2.23)

Fiir polychromatische Strahlung ist (2.22) noch nach dE zu integrieren oder nach AE
aufzusummieren (2.24).

Emax
N2 5T T OE) (h)a
4r-siny, S, gl
e (&) (2.24)
Q 5, -1 = 7,
N. = o —t .- - ! N (E) - AE
" 4rx-siny, % S. @b Eé 7, o(E)

Ein Problem, das auf analytischem Weg in der Simulation nur mehr schwer bis gar nicht
kontrollierbar ist, ist die Strahldivergenz des Rontgenstrahls. In Abbildung 2.8 ist die
Strahldivergenz einer Rontgenrdhre und die dadurch resultierenden unterschiedlichen
Einfallswinkel dargestellt. Im analytischen Rechenmodell wird von nur einem
Einfallswinkel ausgegangen, innerhalb der bestrahlten Flache variiert dieser aber aufgrund
der kegelformigen Ausdehnung des Strahls. Der Strahl besitzt dazu noch in jeder Richtung
eine etwas andere spektrale Haufigkeitsverteilung und Intensitét. Zur Veranschaulichung
der Intensititsverteilung wurde im Probentriger eines Rontgenspektrometers ein Film
durch dessen Rontgenrohre bestrahlt, der in Abbildung 2.9 zu sehen ist. Weitere Probleme
werden durch die Einflisse von Streuungen sekunddrer und hdherer Ordnung,
Aggregatzustand, KorngroBe und Oberflichenrauhigkeit der Probe verursacht. Eine
hinreichend genaue Simulation ist in diesen Fillen nur mehr {iber die Monte-Carlo Methode
moglich.
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Abbildung 2.8: Schematische Abbildung der Bestrahlung einer Probe bei
der Rontgenfluoreszenzanalyse durch einen divergenten Rontgenstrahl

Die eben beschriebenen Formeln sind ein wesentlicher Bestandteil zur Beschreibung der
charakteristischen Strahlung in Modellen zur Berechnung von Rdéntgenrohrenspektren.
Rontgenfluoreszenz spielt auch bei der MC-Simulation der Durchstrahlung eine Rolle,
wenn auch nicht eine dominante, da der Anteil der messbaren Fluoreszenzstrahlung nur aus
duBeren Randschichten stammen konnen.

Abbildung 2.9: Filmaufnahme der Intensitatsverteilung des priméren
Rontgenstrahls in einem Rontgenspektrometer wie in Abbildung 2.8
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2.2, Streuung von Elektronen

Freie Elektronen werden in Materie durch Streuung an Atomkernen oder Rumpfelektronen
abgebremst. Bei einem inelastischen Sto3 verringert sich die Energie des freien Elektrons
durch Anregung von Rumpfelektronen (Ionisierung oder Inter-/Intrabandiibergéinge im
Festkdrper), bei Streuprozessen durch Abgabe von Bremsstrahlung. Paarbildung erfolgt erst
bei Energien jenseits von 1MeV und wird daher hier nicht weiter behandelt. Anregung von
Phononen (im Kristallgitter) oder Plasmaschwingungen ist ebenfalls mdglich. Das Elektron
kann auch als elastisch gestreut beschrieben werden, was jedoch genau genommen
physikalisch nicht moglich ist. Da ndmlich eine Richtungsidnderung eines geladenen
Teilchens immer mit der Aussendung von Bremsstrahlung verbunden ist, verringert sich
auch hier die kinetische Energie des Elektrons. Dieser Effekt ist allerdings bei den in dieser
Arbeit vorkommenden Energien kaum von Relevanz. In jedem Fall wird die Stirke der
Wechselwirkungen wie fiir Photonen in den letzten Kapiteln beschrieben durch
Wirkungsquerschnitte ausgedriickt.

Elastische Streuung

Bei der elastischen Streuung an einem Atom wird ein Elektron primdr durch das
Coulombfeld des Atomkerns von seiner urspriinglichen Ausbreitungsrichtung abgelenkt.
Die Herleitung eines differentiellen Wirkungsquerschnitts fiir die elastische Streuung von
geladenen Teilchen erfolgte zuerst durch Rutherford [rutl1] auf klassischem Wege nach
Streuexperimenten mit a- und B-Strahlen an diinnen Metallfolien und unter der Annahme
von Erhaltungssitzen fiir Energie und Drehimpuls. Die Formel fiir den Rutherford-
Streuquerschnitt lautet

) 2
do (1 ZZe 1 (2.25)
dQ |\ 4ne, 4E, .{9)

Sin E

mit der Dielektrizititskonstante ¢,, den Ladungszahlen Z, und Z,der StoBpartner, der
Elementarladung e, der Anfangsenergie des gestreuten Teilchens E;, und dem Streuwinkel
0 zur urspriinglichen Bewegungsrichtung.

Weder Abschirmeffekt der dulleren Elektronen noch der Elektronenspin sind dabei noch
beriicksichtigt. Durch Einfiihrung eines Potentials entsprechend dem Atommodell von
Wentzel [wen27]

2
V(r)= _Ze (2.26)
dre,r
mit
R=a,Z™"" a, .. Bohrradius (2.27)

wird dem Umstand der Abschirmung duflerer Bahnen Rechnung getragen. Durch
Anwendung der ersten Born’schen Ndherung erhédlt man somit bei der Herleitung den
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differentiellen Wirkungsquerschnitt fiir die abgeschirmte Rutherford-Streuung (,,screened

Rutherford scattering®)
2 2
do _(_Ze 1 : (2.28)
dQ \8re)E ) (1-cosf+2a)

mit dem Abschirmparameter a.

1
o0=—-— 2.29
2K°R? (2.29)
K ist die Wellenzahl des Elektrons aus der Beziehung
2 -2
E= nK (2.30)
2m

Wie man sehen kann, geht (2.28) fiir den Grenzfall «=0 in die Rutherford-Formel (2.25)
iiber und ist eine gute Ndherung fiir leichte Elemente und Elektronenenergien ab 10keV.
Fiir Streuung von nichtrelativistischen Elektronen an schweren Elementen muss man das
Problem quantenmechanisch exakt losen und kommt damit auf den differentiellen
Streuquerschnitt von Mott [mot65].

Wie eingangs erwéhnt durchlduft ein Elektron in Materie sehr viele Stofe, bis es absorbiert
ist oder sie wieder verlédsst. Die Rutherford-Formel wird fiir kleine Winkel sehr grof3; der
totale Streuquerschnitt divergiert bei 6=0, was fiir eine Beschreibung vieler Stéfe ein
Problem darstellt. Goudsmit und Saunderson [gou40] versuchten dieses Problem fiir diinne
Schichten mit einem alternativen mathematischen Konzept zu umgehen, das fiir die
gestreuten Elektronen eine statistische Winkelverteilung angibt. Diese Theorie wurde eine
wichtige Basis fiir viele Simulationsprogramme, darunter das im Rahmen dieser Arbeit
auch verwendete MCNP [mcn03].

Bremsstrahlung bei elastischer Streuung

Wird das Elektron inelastisch gestreut, gibt es einen Teil seiner kinetischen Energie in
Form von Anregung des Zustands des Streupartners oder unter Aussendung von
Bremsstrahlung ab. Die bei der Beschleunigung durch Richtungsidnderung ausgesandte
Bremsstrahlung kann fiir ein freies Elektron basierend auf der Larmorschen Formel [lar97]
berechnet werden

2
b _ qz B*sin’ @
dQ  (4r) ce,
) (2.31)
P= q BZ
6rce,

mit der Abstrahlungsleistung P, der Ladung ¢, Lichtgeschwindigkeit c,
Dielektrizititskonstante ¢&,, der Beschleunigung 4 und dem Winkel @ zwischen
Beschleunigungsvektor und Ausstrahlungsrichtung.

22



Die Larmorsche Formel findet z.B. bei der Berechnung von Synchrotronstrahlung
Anwendung. Bremsstrahlung bei elastischer Streuung mit Energien unter der
GroBenordnung von < MeV kann jedoch vernachlédssigt werden; die in dieser Arbeit
behandelten Prozesse finden bei Energien der maximalen GroBenordnung von ~100keV
statt. Gemal Berechnungen von Seltzer [sel82] ist bei etwa 100keV und leichten Elementen
mit einem Anteil an Bremsstrahlung von etwa 0,1% zu rechnen; bei schweren Elementen
bis etwa 1%.

Anregung des Atoms durch inelastische Streuung

Der hier in Frage kommende Prozess ist die lonisierung durch Herausschlagen eines
Rumpfelektrons aus kernnahen Schalen (K, L). Dies hat die Erzeugung von
kontinuierlicher Bremsstrahlung und charakteristischer Fluoreszenzstrahlung zur Folge
sowie die Freisetzung von sekundéren Elektronen.

Alle anderen inelastischen Wechselwirkungen (Elektron-Positron-Paarbildung, Anregung
von Molekiilschwingungen, Gitterschwingungen, Plasmaschwingungen und
Bandiibergiinge duBlerer FElektronen) werden hier nicht ndher betrachtet, weil die
entsprechenden Prozesse entweder nicht moglich (Paarbildung) oder energetisch nicht
relevant sind. In Abbildung 2.10 sind die Wirkungsquerschnitte fiir inelastische Streuung
von Elektronen in Fe und C fiir Energien bis 50keV aus drei unterschiedlichen Referenzen
dargestellt.
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Abbildung 2.10: Wirkungsquerschnitte fiir inelastische Elektronenstreuung
in Fe und C aus drei unterschiedlichen Referenzen [gry65],[cas83],[pou91]
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Sowohl die numerischen Daten als auch die theoretischen Formeln weichen stark von
einander ab. Die Wahrscheinlichkeit fiir inelastische Sto3e gegeniiber elastischen St68en ist
sehr gering. Eine Moglichkeit beide Effekte zu modellieren ist die Continuous Slowing
Down Approximation.

Continuous Slowing Down Approximation

Die mittlere freie Weglidnge von Elektronen in Materie ist um einige GroBenordnungen
geringer als die von Photonen; die Anzahl an St6fen, die zur Energieabnahme fiihren, ist
grol. Die Modellierung {iiber diskrete Einzelstofe wére somit unpraktisch und
mathematisch sehr aufwendig.

Eine vereinfachende Annahme zur theoretischen Beschreibung der inelastischen Streuung
ist die Continuous Slowing Down Approximation (CSDA). Hierbei wird davon
ausgegangen, dass das Elektron beim Durchdringen von Materie kontinuierlich Energie
abgibt. Bethe fiihrte dazu den Energieverlust pro Wegstrecke fiir geladene Teilchen ein
[bet30], die Stopping Power

dE

S(E)=-—= (2.32)

Fiir nichtrelativistische Elektronen [bet33],[bet34] wurde die Stopping Power zu

4
S(E,Z):ld—E:— e 2ZNA ln1.1658E
p ds 8rng; AE J

(2.33)

mit der Dichte p des Elements Z, Loschmidtzahl N, (Avogadrokonst.), Massenzahl 4 und
einem mittleren lonisierungspotential J.

Das Konzept der CSDA ist Grundlage fiir viele Theorien; die wichtigsten davon (fiir die im
Rahmen dieser Arbeit auch verwendete Monte-Carlo Software MCNP [mcn03]) stammen
von Landau [lan44] und wurden von Blunck und Leisegang [blu50] erweitert. Wesentlich
dabei ist, dass der Energieverlust jeweils nach vielen StoBprozessen Schwankungen
aufweist und durch eine statistische Verteilung beschrieben werden kann.

In Abbildung 2.11 ist eine 3D-Visualisierung einer Monte-Carlo-Simulation von
Elektronentrajektorien zu sehen, die mittels diskreter Wechselwirkungen berechnet wurden.
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Abbildung 2.11: Screenshot einer 3D-Visualisierung einer Monte-Carlo Simulation zur Berechnung von
Elektronentrajektorien bei der Streuung in Materie. Die Elektronen sind Photoelektronen und Auger-
elektronen, die entlang eines diinnen Strahls durch priméire Photoionisation emittiert werden [man09].

2.3. Modellierung von Réntgenstrahlung aus Réhren

Im starken elektrischen Feld einer Rontgenrohre werden Elektronen im Vakuum zum
Target (Anode) hin beschleunigt und dort durch Kollision wieder stark abgebremst.
Typische Elemente fiir das Targetmaterial sind Kupfer (Cu), Molybdédn (Mo), Rhodium
(Rh) und Wolfram (W), die angelegte Beschleunigungsspannung betrdgt einige 10kV (in
der Medizin) bis mehrere 100kV (industrielle Messtechnik).

Das Abbremsen der Elektronen erfolgt wie zuvor beschrieben durch unzihlige elastische
und inelastische Stofe mit den Atomen des Targetmaterials, solange bis die kinetische
Energie des Elektrons aufgebraucht ist. Die Eindringtiefe der Elektronen betrdgt abhiingig
von Material und Spannung bis zu etwa 200pm, bei W und 200kV sind das z.B. ungefdhr
60um (Abschitzung aus Eindringtiefe in Pb [bil72] korrigiert auf die Dichte von W). Die
bei jedem Stof3 entstehende Bremsstrahlung wird beim Austritt aus dem Target abhingig
von der Richtung und damit von der zu durchdringenden Wegstrecke durch Absorption
abgeschwicht (siehe Abbildung 2.12). Zusitzlich wird dabei charakteristische Strahlung
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durch Photoabsorption und daraus resultierender Fluoreszenz erzeugt (siehe Kapitel 2.1).
Auch die Sekundédranregung durch Bremsstrahlung triagt zur Anregung charakteristischer
Strahlung bei. Die Energien fiir die Linien der K-Schale typischer Anodenmaterialien sind
in Tabelle 1 (Kapitel 2.1) aufgezihlt.

Unterschiedliche Austrittswege
Elektron der Photonen, richtungsabhéngige
Absorption

//vv/v """"""""""""""""
/

Streuung/Abbremsung im Target

Abbildung 2.12: Schematische Darstellung der Erzeugung von Bremsstrahlung im Targetmaterial (Anode)
einer Rontgenrdhre, deren Intensitit durch den richtungsabhidngigen Austrittsweg verringert wird

Kontinuierliche Bremsstrahlung

Die kontinuierliche spektrale Verteilung N (4) der Bremsstrahlung kann nach Kramers
[kra23] wie folgt angegeben werden

A 1

NA=KIZ|—-1|— 2.34
(4) ( . j PE (2.34)
mit der Kramerschen Konstanten K, dem Strom / und der Ordnungszahl Z des
Anodenmaterials. Dabei ist die Grenzwellenlinge A, der groBtmoglichen

Elektronenenergie liber den Zusammenhang

Exhv=et =2 (2.35)
A
he
A=— 2.36
U (2.36)

mit der an der Rohre angelegten Spannung U verkniipft und somit iiber die Faustregel

A = 2.37
‘min,[nm] U ( )

abschitzbar.

h...Planksches Wirkungsquantum
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c...Lichtgeschwindigkeit
e...Elementarladung
v...Frequenz

Charakteristische Strahlung

Neben der kontinuierlichen Bremsstrahlung wird im  Rohrenspektrum  auch
charakteristische Strahlung erzeugt, welche ihre Ursache in der Anregung von Fluoreszenz
im Targetmaterial hat. Die Fluoreszenz kann einerseits durch den Elektronenstrahl
verursacht werden (siehe Kapitel 2.2, Anregung des Atoms durch inelastische Streuung)
oder durch den energiereicheren Teil der Bremsstrahlung.

Eine analytische Methode zur Vorhersage der Linienintensitidten aus der K-Schale wurde
von Green & Cosslett entwickelt [gre61] und findet in vielen Modellen zur Berechnung der
spektralen Verteilung von Rontgenstrahlung Anwendung. Neuere semiempirische Modelle
zur Beschreibung von Rontgenrohrenspektren stammen von Pella et al. [pel85] und darauf
aufbauend Ebel et al. mit verbesserter Genauigkeit der Vorhersage von Linienintensitdten
der L und M-Serie [pel91], [ebe06].

Analytische Modelle zur Berechnung von Rohrenspektren

Die Bremsstrahlung entspringt einem birnenformigen rdumlichen Bereich im
Targetmaterial nahe der Oberfldche (sieche Abbildung 2.13) in dicken Targets, in den die
Elektronen eindringen konnen. Die charakterisierende Absorption der Bremsstrahlung beim
Austritt aus der Probe geht also auf jeden Punkt in diesem Eindringbereich zurtick.

T A A AR RO,
Folooecoenc booooooeec beroooc becoonn b e |

Foodvomndunmmmmobooedaoed o

Abbildung 2.13: Pfade von Elektronen, die senkrecht von oben in einen Festkorper eindringen,
berechnet mittels Monte-Carlo Simulation fiir 100Elektronen und 10kV [man09]
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In vielen Modellen zur Vorhersage der Rohrenstrahlung wird dieser Eindringbereich auf
einen einzigen Punkt im Target vereinfacht, der energieabhéngigen mittleren Eindringtiefe,
um bis zu dieser eine Tiefenverteilungsfunktion zu definieren.

In der Literatur sind fiir solche Modelle verschiedene angegeben wie z.B. von

Pouchou und Pichoir [pou91]
Love und Scott [ebe92],[sew85]
Sewell et al. [sew85]

Ebel [ebe05],[ebe06]

Pella [pel85]

SchoBmann et al. [sch97] verglichen diese Modelle untereinander, wobei sich herausstellte,
dass das Modell von Love und Scott trotz der Vereinfachungen, die darin getroffen wurden,
die geringsten Abweichungen aufweist.

Modell von Ebel

Im Modell von Ebel [ebe05],[ebe06] wird die Tiefenverteilungsfunktion von der
Oberfldche bis zur Tiefe 2pz als konstant angenommen. Die kontinuierliche spektrale
Verteilungsfunktion wird wie folgt angegeben

dN(E) = const-Q-i-t-Z-(%—lj *Svs.com " AE (2.38)

Mit der Photoabsorption der Strahlung bei Einfallswinkel ¢ und Austrittswinkel &

7, .sin
= EJ—¢ (2.39)
sine
Folgt fiir den Absorptionsparameter
1—exp(—2y pz
Savscon () = p(~27p2) (2.40)
2ypz
mit der mittleren Eindringtiefe
_ _ 2
oz = pz. 0.49269 —1.09877 + O.785§777 InU, (2.41)
0.70256—1.0986517 +1.00467° +InU,
oz, :%(0.787-10-5\/71?3/2 +0.735-10°£; | (2.42)
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Uy==2 , J=00135-Z , =Ele

0.9211

N

¢“ =0.1904—0.2236InZ +0.1292(In Z)* — 0.0149(In Z)°

m=0.1382— (2.43)

const =1.35-10°(sr'mA™'s 'keV ")
x=1.109-0.00435Z +0.00175E, (2.44)

Das charakteristische Spektrum folgt daraus zu

. 1 _
Njkl = ConStjkl 'Q'l't'R'S_'a’jk “Piu 'fabs,jkl (2.45)
Jk
mit

R=1-0.0081517-Z +3.613-107 - Z* +0.009583- Z - ™* +0.001141- E

L _25 (ynu, +1-U,)-| 1+16.05 7 JUymu, 2l T,)
Z E, UnU,+1-U,

Jk

_ TEW,./ Sm e

sing

1—exp(—2y oz
fabs,jkz (x)= p( —Z )
2ypz

0.49269 —1.0987n +0.78557n°
" 0.70256 —1.09865n +1.00467° + InU,

EZPZ InU,

oz, =§(0.787-10"5\/7E§/2 +0.735-10° £2)

UO:% , J=0.0135-Z , n=E"¢

0.9211

N

¢ =0.1904 —0.22361n Z +0.1292(In Z)* — 0.0149(In Z)°

m=0.1382—
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Zur Veranschaulichung des Einflusses von Elektronenstrahlwinkel und Detektorwinkel auf
das Spektrum sind in Abbildung 2.14 und Abbildung 2.15 fiir verschiedene Winkel
gerechnete Spektren dargestellt. Deutlich zu sehen ist, dass ein flach einfallender
Elektronenstrahl mehr in den Aullenraum abgegebene und damit nutzbare Bremsstrahlung -
insbesondere auch im langwelligen Bereich - anzuregen vermag, wihrend ein flacher
Detektorwinkel durch den Strahlaufhirtungseffekt weniger Intensitit im langwelligen
Bereich des Spektrums messen ldsst.
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Elektronen

1,00000E+12
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|
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0
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Abbildung 2.14: Veranschaulichung des Einflusses verschiedener Winkel fiir
den Elektronenstrahl auf das Rohrenspektrum. Ein flacher Einfallswinkel erhoht
den langwelligen Anteil an Bremsstrahlung infolge der daraus resultierenden
Néhe der mittleren Eindringtiefe zur Oberflache
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Photonen
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Abbildung  2.15:  Veranschaulichung des  Einflusses verschiedener

Detektorwinkel auf das Rohrenspektrum. Ein flacher Austrittswinkel senkt den
langwelligen Anteil des Spektrums infolge des Strahlaufhartungseffekts.
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2.4. Detektor

Der bei den CT-Untersuchungen, die im Rahmen dieser Arbeit gemacht wurden,
verwendete Detektor ist ein Flat-Panel-Detektor, ein Szintillator mit direkt anschlieBendem
TFT-Photodetektor, der in Form einer Matrix aufgebaut ist. Bei der Vermessung von
Rohrenspektren und in der Rontgenfluoreszenzanalyse kommen Si(Li) Halbleiterdetektoren
zur Anwendung. In diesem Kapitel soll ein grober Uberblick zur Funktionsweise
geschaffen werden.

Szintillator

Ein Szintillator ist ein nichtleitendes meist optisch transparentes Material, das die
Eigenschaft hat, einfallende Strahlung aus dem keV-Bereich in sichtbares Licht (eV-
Bereich) zu transformieren. Das emittierte Licht bleibt dabei von der Wellenlénge konstant
und seine Intensitdt ist weitestgehend proportional zur Intensitit des primédren
Rontgenstrahls. Dieses Licht wird in einer direkt anschlieenden Photodiode gemessen.

Die Grundlagen des Szintillationseffektes konnen anhand des Béndermodells der
Festkorper beschrieben werden [tan77],[ahmO7]. In einem Festkérper wird durch die
geringe Entfernung der Atome zu einander ein Elektron von mehreren Atomen gleichzeitig
gebunden. In diesem Zustand ergibt sich ndmlich eine Potentialabsenkung, der den
Aufenthaltsort des Elektrons zwischen den Atomen begiinstigt. Man spricht hierbei auch
von der kovalenten Bindung. Die Entartung der diskreten Energieniveaus der freien Atome
wird vollstindig aufgehoben, wodurch diese in Energiebdnder aufgespaltet werden,
innerhalb derer fast jeder Energiezustand mdglich ist. Die Energiebdnder sind wiederum
durch verbotene Bénder getrennt. Energiebédnder, die unter der Fermi-Energie liegen, nennt
man Valenzbédnder, Energiebidnder dariiber Leitungsbénder (sieche Abbildung 2.16). Die
Fermi-Energie liegt genau in der Mitte zwischen Leitungs- und Valenzband. Im
Leitungsband konnen sich Elektronen fast frei bewegen.
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Abbildung 2.16: Schematische Darstellung des Bandermodells in Festkorpern
anhand von Potentialtopfen zweier benachbarter Atomkerne im Kristallgitter

Der An- und Abregungsprozess, der zur Entstehung des Szintillationslichtes fiihrt, ist in
Abbildung 2.17 schematisch dargestellt. Einfallende Photonen kénnen durch komplexe
Anregungsprozesse Photoelektronen aus dem Valenzband des Szintillatormaterials in das
viel hoher liegende Leitungsband heben. Dazu muss die Photonenenergie hoher als die
Ionisierungsenergie und somit hoher als Bindungsenergie des Rumpfelektrons und
Energiedifferenz des Abstandes zwischen Valenz und Leitungsband sein (Eg). Das in das
Leitungsband gehobene Elektron entspricht einem Loch im Valenzband. Das Elektron-
Loch-Paar rekombiniert sofort wieder aus diesem kurzlebigen Anregungszustand.

Ein Szintillator ist nun so beschaffen, dass im verbotenen Band zwischen Leitungs- und
Valenzband ein Luminiszenz-Zentrum in Form von zusétzlichen Energieniveaus existiert.
Im Falle des in dieser Arbeit verwendeten Detektors (mit GADOX als anorganischen
Szintillator, Gd,0,S:Tb) sind das zusitzliche Energieniveaus, die durch ein Element (Tb)
zur Verfiigung gestellt wird, das in geringer Konzentration dotiert wurde. Von den
Ubergiingen aus den Niveaus des Dotierungselements geht das Szintillationslicht aus.

Zusiatzliche Energieniveaus zwischen Leitungs- und Valenzband werden auch durch
Gitterfehlstellen oder Verunreinigungen eingebracht und konnen dazu fiihren, dass ein Teil
der angeregten Elektronen in traps einen metastabilen Zustand einnehmen. Traps sind fiir
die Qualitét des Szintillators ein Problem, da die Ausbeute des Szintillationslichtes dadurch
geschmailert wird. Auch kann es zu Effekten wie Nachgliihen, Thermolumineszenz oder
Phosphoreszenz kommen, wenn die in den traps zuriickgehaltenen Elektronen infolge
thermischer Anregung viel spéter wieder in das Valenzband zuriickfallen.

Abgesehen von Fehlern und Verunreinigungen, die bereits bei der Herstellung in den
Szintillator gelangen, werden Gitterfehlstellen auch durch Strahlenschiden beim
eigentlichen Einsatz hervorgerufen. Dieser einsatzbedingte Qualitdtsverlust 1dsst sich durch
Vorschieben von Filterplatten verzogern. Bei dem hier verwendeten Detektor wurde dafiir
ein Imm starkes Al-Blech vorgeschoben.
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Abbildung 2.17: Vereinfachte Darstellung des Anregungsprozesses durch einfallende Strahlung in
einem Szintillator anhand des Bandermodells der Festkorper mit anschlieBender verzdgerter
Emission von Szintillationslicht aus einem Luminiszenz-Zentrum (Energieniveaus aus Dotierung)

Wichtige Kenngrofien eines Szintillators sind:

e Wellenlidnge des Szintillationslichtes

e Lichtausbeute (light yield), Konversionstaktor oder Effizienz des Szintillators
e Relative Lichtausbeute (relative light yield)

e Abklingzeit

Die Wellenlinge des Szintillationslichtes ist insofern von Bedeutung, als die
Empfindlichkeit der zéhlenden Photodiode darauf abgestimmt sein soll.

Ein idealer Detektor liefert ein Messsignal, das direkt proportional zum Quellsignal ist, was
fiir den Szintillator bedeutet, dass die Intensitit des Szintillationslichtes direkt proportional
zur Intensitét der einfallenden Rontgenstrahlung ist. Die Wellenldnge der Szintillations-
photonen ist weitgehend konstant, womit die in der Photodiode gemessene Photonenzahl
auch proportional zur Energie des Rontgenphotons ist. Den entsprechenden
Proportionalitdtsfaktor nennt man auch Konversionsfaktor, der vom Szintillator abhédngig
ist und in Photonen pro MeV angegeben wird. Fiir GADOX wird in der Literatur etwa
20.000MeV™" [hje03] respektive 60.000MeV™"' [eij02] angegeben. In der Realitit ist die
Photonenzdhlrate aus dem Szintillator an der Photodiode nicht proportional zur priméren
Energie, was mit der relativen Lichtausbeute ausgedriickt wird. Die relative Lichtausbeute
des Szintillators ist die fiir die Detektoreffizienz maf3gebliche Gro3e und damit wichtig fiir
die Interpretation des Ergebnisses einer Messung. Sie entspricht dem Verhiltnis aus
gezdhlter Energie zu urspriinglicher Energie. Zur Veranschaulichung ist in Abbildung 2.18
die relative Lichtausbeute fiir einige typische Szintillatoren angegeben (Plots aus [mos02]).
Durch sie wird die spektrale Sensitivitit des Detektors bestimmt, weswegen sie gerade in
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der Simulation unumgénglich fiir die genaue Auswertung von Abschwichung und Streuung
polychromatischer Strahlung ist. Genaue Responsekurven sind aber in der Literatur schwer
zu finden, was im hohen Aufwand einer genauen Messung zu begriinden ist, fiir die
monochromatische Strahlung in einem moglichst breiten Energiebereich zur Verfligung
stehen muss. Die Anforderungen an die sogenannte Brillianz der Photonenquelle treffen
sehr gut auf ein Synchrotoron zu. An einem solchen wurde von Reitz et al. [rei07] die
Response des in dieser Arbeit verwendeten Matrixdetektor-Modells gemessen.
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Abbildung 2.18: Relative Lichtausbeute verschiedener Szintillatoren als Funktion der primaren Energie (in
diesem Fall von Elektronen) normiert auf den Funktionswert bei 662keV [mos02]

Theoretisch ldsst sich die Responsekurve durch den absorbierten Anteil der einfallenden
Photonen anndhern. Ein Vergleich von auf verschiedenen Wegen berechneten
Responsekurven mit der Messung von Reitz et al. folgt im Abschluss des Kapitels 4.5.

Halbleiterdetektor

Fiir die Messung bei der RFA, von Rontgenspektren oder des Szintillationslichtes kommen
Halbleiterdetektoren zur Anwendung. Diese haben gegeniiber anderen Detektorarten wie
Fliissigkeits- oder Gasdetektoren den Vorteil des viel hoheren Absorptionsvermdgens der
zu messenden Strahlung und das dadurch stirkere Zédhlsignal. Die niedrigere
Ionisierungsenergie gegeniiber Gasmolekiilen, der sich aus der Bindung und den geringen
Abstédnden der Atome im Festkorper ergibt, macht sie auch fiir die Messung von Photonen
bis in den spektralen Bereich des sichtbaren Lichts geeignet.

Halbleiter sind Elemente, deren Leitfahigkeit zwischen der von Isolatoren und der von
Leitern liegt. Der Energieabstand zwischen Valenz- und Leitungsband, das sogenannte
verbotene Band, ist also bei Halbleitern geringer als bei Isolatoren. Durch Dotierung mit
anderen Elementen, meist aus benachbarten Elementgruppen, werden zusitzliche
Energieniveaus zwischen Valenz- und Leitungsband eingebracht. Diese Nachbarelemente
sind in den duBleren Elektronenschalen um ein Elektron mehr oder eines weniger besetzt,
liefern also zusitzliche Elektronen oder binden welche. Entsprechend werden solche
Dotierungselemente in Verbindung mit dem betroffenen Halbleiter auch Donatoren oder
Akzeptoren genannt, die damit dotierten Halbleiter werden wegen der resultierenden
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Ladung somit zu n-Halbleitern oder p-Halbleitern im Gegensatz zu intrinsischen
Halbleitern.

Verbindet man einen Halbleiter vom Typ p mit einem vom Typ n, bildet sich durch
Ausgleich der Ladung entlang der Verbindung eine neutrale Schicht, auch Sperrschicht
genannt. Durch Anlegen einer elektrischen Spannung weitet sich entsprechend der Polung
die Sperrschicht aus oder wird schméler. Die Sperrschicht ist der fiir einen
Halbleiterdetektor relevante Teil. In ihr werden durch Einfall von ionisierender Strahlung
Elektron-Loch-Paare erzeugt, die infolge der hohen Raumladung zu den entgegengesetzt
geladenen Schichten (p- respektive n-Schicht) driften, dort rekombinieren und einen
messbaren elektrischen Strom erzeugen. Eine schematische Darstellung dieses Vorgangs ist
in Abbildung 2.19 zu sehen. Der Einfall von Strahlung in der n-Schicht oder p-Schicht fiihrt
zwar auch zu Elektron-Loch-Paaren, diese rekombinieren jedoch wieder an Ort und Stelle.

Halbleiterdetektoren werden in Sperr-Richtung gepolt unter moglichst hoher Spannung
betrieben, um die detektierende Sperrschicht so gro3 wie moglich zu machen. Dies hat auch
den Vorteil, dass der Leckstrom niedrig und der Signal-Rauschabstand hoch ist. Die
Sperrschicht wird meist durch Einbringen einer intrinsischen Schicht zwischen p und n-
Schicht vergroBert (PIN-Diode). Der gemessene Strom ist abhidngig von der einfallenden
Strahlungsintensitdt und seiner Absorption im Detektormaterial. Das Minimum der
Detektoreffizienz steht im Zusammenhang mit der Ionisierungsenergie; diese ist fiir Si z.B.
3,62eV, also so niedrig, dass bereits thermische Schwankungen bei Zimmertemperatur
Storungen verursachen, weshalb ihr Einsatz wegen der notwendigen Kiihlung und stabiler
Temperatur sehr aufwendig ist. Fiir die Photodioden, die das Szintillationslicht in einem
Matrixdetektor messen, ist diese Problematik weniger tragend, da ohnehin nur Photonen
einer Wellenldnge gezédhlt werden.
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Abbildung 2.19: Schematische Darstellung des pn-Ubergangs mit eingeschobener
intrinsischer Schicht in einem Halbleiterdetektor. Elektron-Loch-Paare werden
durch einfallende Strahlung erzeugt, rekombinieren in den entsprechenden
Schichten auBlerhalb der Sperrschicht und erzeugen einen messbaren Strom
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2.5. Computertomographie

Die Computertomographie ist ein zerstorungsfreies Verfahren zur Untersuchung der
inneren Zusammensetzung eines Probenkdrpers. Dabei werden Rontgenprojektionen der
Probe aus vielen verschiedenen Richtungen aufgenommen und daraus zweidimensionale
Schnittbilder oder dreidimensionale Visualisierungen rekonstruiert. Das Verfahren zur
Datenerfassung und Rekonstruktion wird im Folgenden néher beschrieben, wobei der
Fokus auf die Rahmenbedingungen der eingesetzten CT-Anlage gerichtet ist. Eine
umfassende Einfiihrung in die CT und Beschreibung aller beteiligten Prozesse ist bei Buzug
[buz08] zu finden.

Prinzip

Das Verfahren der Projektionsaufnahme und der Rekonstruktion ldsst sich am einfachsten
in der Parallelstrahlgeometrie erkldren. Ein idealer Weise monochromatischer kollimierter
Rontgenstrahl tastet die Probe normal zur Strahlrichtung ab, wéhrend der Detektor dahinter
der Abtastrichtung folgend die Intensitit misst. Der Messvorgang ist schematisch in
Abbildung 2.20 mit der Durchstrahlungslinge D und dem Winkel 6 fiir die Drehung der
Probe zur urspriinglichen Position dargestellt.

= 0
Detektor —
d | l//
¥ 4
<>
D

Abbildung 2.20: Schematische Darstellung der Abtastung der Probe durch
parallele Strahlen (orange); Abtastungsrichtung (blau)

Aufgrund der Inhomogenitit der Probe ist der lineare Absorptionskoeffizient u(x) eine
Funktion des Weges x entlang des Strahls. Die theoretische Zahlrate N(D) des im Detektor
gemessenen Strahls ist somit

D
—J.ﬁ(x)dx

N(D)=Nge * (2.46)

und daher jeweils abhidngig von der Zusammensetzung der Probe entlang jedes
aufgenommenen Strahls. Der Abtastvorgang wird fiir viele Winkel € wiederholt. Tragt man
die Abtastprofile iiber den Drehwinkel der Probe auf, so erhélt man ein Sinogramm. Das
Sinogramm ist die Grundlage der Rekonstruktion des Probenquerschnitts durch
Riickprojektion. Ein Sinogramm und die daraus erstellte Riickprojektion eines Querschnitts
einer Wallnuss ist in Abbildung 2.21 zu sehen. Die Abbildungen sind mit einer am Institut
fir Festkorperphysik entwickelten MicroCT Anlage entstanden [gur99], welche
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grundsitzlich das soeben beschriebene Verfahren anwendet. Der Rontgenstrahl wurde
durch einen biegsamen Multilayer monochromatisiert.

Abbildung 2.21: Sinogramm (links) und Rekonstruktion (rechts) des Querschnitts einer Wallnuss [gur09],
Aufnahme mit einer MicroCT Anlage [gur99]

Die Monochromatisierung hat den Vorteil, dass man den effektiven Absorptions-
koeffizienten misst und nicht auch noch die Energieabhéngigkeit beriicksichtigen muss. Bei
polychromatischer Strahlung muss namlich zur Beriicksichtigung der spektralen Verteilung
die Formel (2.46) auch noch iiber die Energie integriert werden. Dies fiihrt bei der
Rekonstruktion zu sogenannten Strahlaufhiartungsartefakten.

Gefilterte Ruckprojektion

Die einfache Riickprojektion und der Zusammenhang mit der Projektion ist in Abbildung
2.22 schematisiert. Das Schattenprofil aus jeder Aufnahmerichtung wird tiber den Bereich
der Rekonstruktion gelegt (entlang der strichlierten Linien). Werden auf diese Weise viele
Absorptionsprofile aus unterschiedlichen Richtungen iibereinandergelegt und summiert,
resultiert daraus ein Abbild der Dichtezusammensetzung des Querschnitts des
durchstrahlten Bereichs. Durch das Summieren des Absorptionsprofils fiir jede Richtung
iiber den gesamten Rekonstruktionsbereich ergibt sich aber in der Rekonstruktion ein
Kontrastverlust. Das Bild wirkt weich gezeichnet wie durch einen Tiefpassfilter
modifiziert. Der Begriff Filterung entspringt in diesem Zusammenhang dem Gebiet der
Signalverarbeitung und entspricht mathematisch einer Faltung (convolution,
[buz08],[smi98]).

In dem fiir ein Computerprogramm diskretisierten Fall bedeutet das fiir jedes Pixel (oder

Voxel in 3D) des Rekonstruktionsbereiches, dass der Grauwert aus dem Winkel der
Aufnahme darauf projiziert wird. In Abbildung 2.23 ist der Vorgang des Aufsummierens
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der Grauwerte aus den Projektionsrichtungen schrittweise fiir 6 verschiedene Winkel aus
eigener Berechnung dokumentiert. Die Grauwerte wurden aus einem Sinogramm der in
Abbildung 2.21 dargestellten Nuss entnommen [gur09]. Die Grauwerte aus der Messung
wurden zuerst logarithmiert, um den effektiven Massenabsorptionskoeffizienten fiir jeden
Messpunkt zu erhalten. AnschlieBend wurde auf das Sinogramm ein eindimensionaler
Faltungskern der Form (2.47) angewandt (Hochpassfilter).

, 0,25 fiir i =0 und O fiir i...gerade (2.47)

i . 2

Abbildung 2.22: Schematische Darstellung der Durchleuchtung einer Probe
aus zwei unterschiedlichen Richtungen. Die Strahlungsquelle ist durch Pfeile
symbolisiert, der Intensitétsverlauf wird hinter den strichlierten Verbindungen
zur Probe grau schraffiert dargestellt

Der Vorgang der Aufnahme der Absorptionsprofile fiir alle Winkel 6 ldsst sich
mathematisch als Radontransformation formulieren [rad17]. Radon hat in seiner Arbeit ein
allgemeines Transformationsproblem behandelt, die Arbeit wurde jedoch erst viel spéter als
wichtigstes mathematisches Konzept fiir die Riickprojektion in der CT entdeckt.

Wie man zeigen kann, wird bei der einfachen Riickprojektion implizit ein Tiefpassfilter auf
das rekonstruierte Bild angewandt ([buz08], S.194). Dem kann durch Faltung mit einer
Hochpassfilter-Funktion (Verstirkung des Kontrasts) unmittelbar vor der Riickprojektion
entgegengewirkt werden. Man spricht in diesem Fall von der gefilterten Riickprojektion.
Radon hatte dies fiir die FEindeutigkeit der Transformation bereits durch eine
Gewichtungsfunktion in der Riicktransformation beriicksichtigt.

Fiir eine 3D-Rekonstruktion miissen die Schichtbilder iibereinander gestapelt werden
(sekundire Rekonstruktion).
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Abbildung 2.23: Darstellung des Sinogramms und der gefilterten Riickprojektion. Dokumentation einzelner
Zwischenschritte fiir 7 unterschiedliche Projektionswinkel nacheinander; jeder Abschnitt entspricht der
Summation der Zeilen aus dem Sinogramm aus aufeinanderfolgenden Winkeln bis zum angegebenen Winkel.
Eigene Berechnung aus einem Sinogramm einer Nuss, welches durch eine 4CT-Messung am Institut fiir
Festkorperphysik aufgenommen wurde; [gur09],[gur99], Programmierung in C und MATLAB

Kegelstrahlgeometrie

So einfach die Riickprojektion in Parallelstrahlgeometrie rechentechnisch auch zu
behandeln ist, man st6ft mit dem langwierigen und aufwendigen Aufnahmeverfahren bald
an gewisse Grenzen. Die Verwendung des gesamten Strahlkegels der Rohre bringt dagegen
einen immensen Zeitgewinn bei gleichzeitig viel hoherer Strahlausbeute im Detektor. Denn
anstatt mit einem Nadelstrahl, bei dem der Grofteil des Strahls nutzlos ausgeblendet wird,
die Probe rasterformig abzutasten, ist in der Kegelstrahlgeometrie eine 2D-Projektion in
einem einzigen Schritt erstellt (Abbildung 2.24). Voraussetzung dafiir ist ein
Matrixdetektor mit einer einigermallen hohen Auflésung. Der im Rahmen dieser Arbeit
verwendete Detektor besteht aus einer Matrix von 1024x1024 Pixel. Das zu verarbeitende
Datenmaterial ist entsprechend umfangreich, und muss entsprechend schnell verarbeitet
werden konnen, weshalb diese Methode aufgrund der hohen Anforderungen an die
Computer-Hardware (hohe Bandbreite) erst seit relativ kurzer Zeit zur Anwendung kommt
([buz08], S. 337).
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Abbildung 2.24: Schematische Darstellung der Kegelstrahlgeometrie; die Probe ist
zwischen Rohre und Detektor auf einem Drehtisch positionieret, der die Probe nach
jeder Aufnahme schrittweise um seine Drehachse weiterdreht

Die mathematische Formulierung der gefilterten Riickprojektion als echte 3D-
Rekonstruktion (im  Gegensatz zur sekunddren Rekonstruktion) ist in der
Kegelstrahlgeometrie sehr aufwendig. Die exakte Radontransformation ldsst sich zwar
formulieren [gra91], aber dafiir muss nach der Vollstindigkeitsbedingung von Tuy-Smith
[tuy83] auch ein vollstdndiger Satz an Radon-Daten vorhanden sein.

Bei der in der Industrie verbreiteten und auch hier eingesetzten Form der zirkularen CT, bei
der die Position der Probe auf einem Drehtisch in nur einer Drehachse verdndert wird, ist
diese Vollstindigkeitsbedingung allerdings nicht erfiillt. Es existieren sogenannte
Schattenzonen entlang der Drehachse oberhalb und unterhalb der Ebene normal auf die
Detektorflache, die den Brennfleck der Rohre einschlieft. Die Lage der Schattenzonen ist
in Abbildung 2.25 eingezeichnet. Vollstindige Radondaten befinden sich nur innerhalb
eines Torus, dessen Mittelpunkt auf der Drehachse liegt.

Schattenzonen

Drehachse

Abbildung 2.25: Schematische Darstellung der Schattenzonen bei zirkularer CT

Nach der héufig verwendeten Ndherungsmethode von Feldkamp, Davis und Kress [fel84]
(FDK-Methode) kann dennoch ein gutes Resultat bei der Rekonstruktion erreicht werden.
Bei dieser Methode werden die Bilder von jeder Detektorreihe als Projektionen aus der 2D-
Fécherstrahl-Geometrie behandelt.
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Artefakte

Der Prozess der Datenerfassung fiir eine CT Aufnahme und Rekonstruktion kann in
folgende Bereiche unterteilt werden:

Rontgenphysik: Strahlungsquelle, Wechselwirkungen in der Probe

Detektor: Umwandlung der detektierten Strahlung in messbare Signale
Elektronik: Signalverarbeitung, Digitalisierung

Datenverarbeitung: Rekonstruktionsalgorithmen, Digitale Signalverarbeitung
Visualisierung: grafische Darstellung, Rendering, selektive Nachbearbeitung

In jedem dieser Bereiche gibt es mdgliche Ursachen fiir eine Reduzierung der Qualitét der
Darstellung der Rekonstruktion, sogenannte Artefakte. Der Fokus dieser Arbeit richtet sich
auf die ersten beiden Bereiche. Im Folgenden werden die Ursachen fiir Artefakte
beschrieben, die in diesen Bereichen entstehen kdnnen.

Brennfleck

Die Grofle des Brennflecks in einer Rontgenrohre ist abhingig von der Divergenz der
Breite des Elektronenstrahls, vom Rohrenstrom, der Rohrenspannung und der Form der
Anode, d.h. dem Winkel der einfallenden Elektronen und austretenden Photonen, den sie
mit der Anodenoberfliche einschliefen; sie bestimmt bei der Projektion die Grofe des
Bildpunktes auf der Detektorfliche und damit die Schérfe und den Kontrast. In Abbildung
2.26 ist dies schematisch dargestellt.

T

Abbildung 2.26: Schematische Darstellung einer unscharfen
Abbildung auf der Detektorfldche infolge eines grolen Brennflecks

Der Brennfleck kann weiters wihrend des Betriebs der Rohre auf der Anode wandern. Dies
hat zur Folge, dass Projektionen fiir verschiedene Probenwinkel unterschiedliche
Projektionszentren haben. Rekonstruktionsfehler bei der Riickprojektion sind die Folge.
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Strahlaufhdirtung

Bei der mathematischen Formulierung der CT-Rekonstruktion wird zundchst nur von der
Abschwichung eines monochromatischen priméren Strahls in der Probe ausgegangen. Die
polychromatische ~ Strahlung realer Quellen verursacht jedoch Probleme. Die
Massenabsorptionskoeffizienten sind nichtlineare unstetige Funktionen der Energie und der
Ordnungszahl (siehe Abbildung 2.4). Das Spektrum der durchdringenden Strahlung wird
also abhédngig von der Wellenlinge in der Probe geschwicht. Da die Absorption
langwelliger Strahlung hoéher ist, wird dieser Teil des Spektrums stdrker geschwécht. Die
spektrale Verteilung verschiebt sich somit zu héheren Energien, der Strahl wird ,hdrter*.
Ein Beispiel fiir die Auswirkungen unterschiedlicher Stdrken eines Al-Filters auf ein 200kV
Spektrum einer W-Rohre ist in Abbildung 2.27 dargestellt.

Die Strahlauthdrtung ist vom effektiven Absorptionskoeffizienten des gesamten
Durchstrahlungsweges abhingig. Fiir inhomogene Proben gilt somit, dass dichtere Bereiche
oder Gebiete mit Elementen hoherer Ordnungszahl aus unterschiedlichen Richtungen den
Strahl  unterschiedlich  schwidchen, auch wenn sie aus unterschiedlichen
Betrachtungswinkeln gleich dick sind. Die Anderung der spektralen Zusammensetzung der
durchdringenden Strahlung bewirkt zusdtzlich im Detektor ein verdndertes Signal wegen
dessen energieabhingiger Effizienz. Strahlauthdrtungsartefakte machen sich durch
verbindende Schatten zwischen unterschiedlich dichten Bereichen der Rekonstruktion
bemerkbar (sieche Abbildung 2.28) oder als scheinbare Dichtednderung in homogenen
Bereichen (,,cupping artifact®).

Strahlaufthartungsartefakte konnen durch geeignete Filter auf dem Rohrenfenster stark
reduziert werden, da der langwellige Anteil im Spektrum dadurch bereits vor dem
Eindringen in die Probe reduziert wird.

W-Target 200kV, Al Filter
450000
400000 1
350000 - —0mm
——0,5mm
300000 1mm
= 250000 - 1,5mm
3
8 200000 |
150000
100000 - -
50000 ﬂ/ y\\ |
0 : — -
0 50 100 150 200
keV

Abbildung 2.27: Vergleich eines 200kV Spektrums einer W-Rohre ohne und mit
Al-Filter in drei unterschiedlichen Stirken zur Veranschaulichung des
Strahlaufhirtungseffektes. Eigene Berechnung mit XCel/ [man08]
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Abbildung 2.28: Darstellung einer Rekonstruktion mit
deutlichen Strahlaufhértungsartefakten in Form von
verbindenden Schatten [chy08]

Streuung

Die hohe Strahlausbeute und der groe Winkel der Bestrahlung haben bei CT in
Kegelstrahlgeometrie den groBBen Nachteil, dass ein hoher Anteil an gemessener
Streustrahlung in der Probe generiert wird. Der hohe Streuanteil und die Komplexitit der
mathematischen Rekonstruktion machen diese Methode sehr anféllig fiir Abbildungsfehler
in der Riickprojektion. Die Auswirkung der Streuung kann durch hohe Entfernung vom
Detektor verringert werden, wie das im anschlieBenden Kapitel 4 an mehreren Stellen
gezeigt wird. Abhilfe schaffen auch Kollimatoren vor dem Detektor. Allerdings ist dies bei
einem Matrixdetektor, wie er im Rahmen dieser Arbeit verwendet wird, technisch (derzeit)
nicht machbar. Gewisse Szintillatorschichten wie z.B. Csl bestehen aus nadelférmigen
Kristallen, die als Lichtleiter fungieren und sind dhnlich wie ein Kollimator in der Lage,
storende Streustrahlung grofBtenteils zu eliminieren [spa03].

Kegelstrahl

Wie bereits erwihnt ist der Rekonstruktionsbereich bei der Zirkularen CT nicht vollstindig
im Radonraum, woraus Schattenzonen resultieren, die durch Ndherungen wie die FDK-
Methode ausgefiillt werden konnen. Dies fiihrt zu Artefakten in der 3D Rekonstruktion, die
sich mit groBerem Offnungswinkel des Strahlkegels weiter verschlechtern. Abhilfe schafft
hier eine Anderung der Orientierung der Rekonstruktionsebene, sodass moglichst wenige
Bereiche von Interesse in den Schattenzonen zu liegen kommen (siehe Abbildung 2.25).

Bewegungen der Probe

Ahnlich wie bei der Wanderung des Brennflecks wihrend der Aufnahme konnen
unkontrollierte Bewegungen der Probe 3D-Artefakte verursachen. Diese konnen durch
mechanische  Ungenauigkeiten des Drehtisches oder Temperaturschwankungen
hervorgerufen werden.
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Detektor

Das aufgenommene Bild ist durch die begrenzte Ortsauflosung des Detektors in seiner
Qualitdt beschriankt. Nach dem Nyquist-Shannon Theorem muss die Abtastfrequenz
mindestens doppelt so hoch wie die abzubildende Ortsfrequenz sein. Die diskrete Natur des
Matrixdetektors bestimmt also mit der Zahl der Detektorpixel pro Lédngeneinheit die
maximale Auflosung unter idealen Bedingungen.

Ein wichtiger physikalischer Effekt, der fiir eine weitere Verschlechterung der Auflosung
sorgt, ist die Streuung der zu messenden Strahlung im Detektor selbst. Die Strahlung eines
Abbildungspunktes auf einem Pixel des Detektors breitet sich vor allem entlang der
Szintillatorschicht aus und verursacht ein nicht vernachldssigbares Restsignal in
benachbarten Pixel.

Die zeitliche Abtastfrequenz und damit die Totzeit sind durch die Dauer limitiert, innerhalb
der alle Anregungsprozesse, die fiir ein Signal gesorgt haben, wieder abgeklungen sind.
Dies gilt speziell fiir die komplizierten Anregungsprozesse in einem Szintillator, die zu
einem Nachgliihen (Phosphoreszenz) fiihren kénnen ([ahmO07], S. 329).

Korrekturfunktionen

Viele der hier beschriebenen Artefakte konnen bei hinreichender Bekanntheit der Ursachen
durch Korrekturfunktionen in den Projektionen oder der Rekonstruktion reduziert werden.
Die Modulationstransferfunktionen (MTF) sind Funktionen im Frequenzraum, der durch
Fouriertransformation aus dem Ortsraum erreicht wird. Die grofle Aussagekraft einer MTF
liegt vor allem in der genauen Anzeige der Bewertung bestimmter Ortsfrequenzen. Ihr
mathematischer Vorteil liegt in der Einfachheit der Handhabung, denn gemal
Faltungstheorem [buz08],[smi98] miissen sie lediglich auf die Fouriertransformierte der
Abbildung multipliziert werden. Eine MTF ist ein Faktor zwischen 0 und 1 aufgetragen
iiber die Frequenz (iiblicherweise angegeben in Linienpaaren pro mm, lp/mm; siehe
Abbildung 2.29). Eine stark abfallende MTF bedeutet also eine schlechte
Abbildungsiibertragung.

MTF(f)

0 > f [lp/mm]

Abbildung 2.29: Beispiel eines Funktionsverlaufs einer
Modulationstransferfunktion, als MaB3 der Bildiibertragungs-
qualitit. Der Funktionswert liegt zwischen 0 und 1 aufgetragen
iiber die Ortsfrequenz in Linienpaaren pro mm. Je steiler die
Funktion abfillt, umso schlechter ist die Bild-/Signaliibertragung
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3. Umsetzung — Experimente und Programme

3.1. Versuchsanordnung CT

Die experimentellen Untersuchungen erfolgten an einer CT Anlage (hergestellt von der
Hans  Wilischmiller GmbH, Abbildung 3.1) in Kooperation mit der Fachhochschule
Oberdstereich am Campus Wels. Das eingesetzte Modell hat die Bezeichnung RayScan200
und kann mit zwei unterschiedlichen Rontgenréhren betrieben werden, einer Mikro-Fokus
Rohre (Viscom 225 kV; 5 um Mikro-Fokus; W-Anode) und einer Makro-Fokus Rohre
(Comet 450 kV), welche beide auf einem Granitsockel befestigt sind. Die Makro-Fokus
Rohre erlaubt durch die hohere Betriebsspannung infolge eines kurzwelligeren Spektrums
eine bessere Durchdringung und ist deshalb fiir dicke Proben und Proben mit schweren
Elementen gut geeignet. Der groflere Brennfleck dieser Rohre resultiert aber in einer
schlechteren Auflosung der Projektion. Die Untersuchungen im Rahmen dieser Arbeit
beziehen sich nur auf die Mikro-Fokus Rohre, da eine moglichst gute Auflosung gewiinscht
war, um Streueffekte bestmdoglich identifizieren zu kénnen. Die Probenkorper wurden auch
nur aus leichten Elementen angefertigt.

Abbildung 3.1: CT Anlage, auf der die Untersuchungen durchgefiihrt wurden, Modell
RayScan200, Hersteller Hans Wilischmiller GmbH
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Abbildung 3.2: Makrofokus- (vertikal) und Mikrofokus-Rohre (horizontal)

Als Detektor ist ein Matrix Detektor, bei dem jedes Pixel aus einer Photodiode und einem
TFT besteht, mit einer Szintillatorschicht verbaut (Hersteller: Perkin Elmer Modell: RID
1640) mit einer Auflosung von 1024 x 1024 Pixel bei einer Fliche von 410 % 410 mm. Der
aktive Szintillator besteht aus Gd,O,S:Tb (Hersteller: Kasei-Optonix). Der Schematische
Aufbau der Detektoreinheit ist in Abbildung 3.3 dargestellt, die Detektorfliche besteht —
soweit feststellbar - aus folgenden Schichten:

1. Graphit oder Mo, 500um (It. Angabe Perkin Elmer, Handbuch)

2. Szintillator, Gd, 550um (It. Angabe Kasei-Optonix)

3. Zidhler, Si, 1pm+200um, (eigene Annahme, da keine Beschreibung vorhanden)
4. Platine, C, 3mm, (eigene Annahme, da keine Beschreibung vorhanden)

Welche der beiden angegebenen Schutzschichten verwendet wurde (Graphit oder

Molybdin), war der Dokumentation nicht zu entnehmen, was die Uberpriifung der
Simulationsergebnisse erschwerte.
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Abbildung 3.3: Bild (links) und schematischer Aufbau der Detektoreinheit (rechts), [rei09]

Fiir die Untersuchung wurden einfache inhomogene Proben an verschiedenen Positionen
zwischen Rohre und Detektor gemessen. Die Probenkorper bestanden aus Aluminium mit
einer zentralen zylinderformigen Aushohlung, die wahlweise leer oder mit einem Eisenstab
gefiillt waren. Der erste Testkdrper (TKO1) war ein Quader mit etwa 4cm Kantenlénge
(genaue Abmessungen sieche Abbildung 3.4), TK02 war ein Zylinder mit 8cm Hohe und
8cm Kreisdurchmesser. Die genaue Materialzusammensetzung der Testkoper ist Tabelle 2
zu entnehmen. Die genauen Messpositionen auf der CT Anlage sind in Abbildung 3.5
dargestellt, die Messparameter der CT Anlage in Tabelle 3 angefiihrt.

Abbildung 3.4: Testkdrper TKO1 mit Abmessungen [rei09]
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Aluminiumwdarfel: AlSi7MgCu0,5 Si 7%

Mg <1%
Cu0,5

Rundeisen: S600

(HS-6-5-2) | C 0,9%
Weichgluhgefuge

Cr 44%
Mo 5%
VvV 1,8%
W 6,4%

Tabelle 2: Zusammensetzung der Testkorper [rei09]

1538,58794mm
L w1
- . . 10240 drmin
24071 mm
1208 BErmm

Abbildung 3.5: Schematische Anordnung der Messpositionen X1 und X2,

sowie des Abstands Rohre-Detektor [rei09]

Roéhrenbezeichnung

Viscom XT9225 DED

Rohrenbeschleunigungsspannung 200kV

Bestrahltes Target-Material (45°) Wolfram

Rohrenstrom 160uA

Austrittsfenster Material 0,4mm Al

Vorfilter (einschiebbare Plattchen direkt | 1Tmm Al

nach dem Austrittsfenster)

Nachfilter (direkt vor dem Detektor) 1mm Al
Detektorbezeichnung Perkin EImer RID 1640 Al1 ES
Szintillator Material Lanex fast (Gd,0,S:Tb)
Pixelgrolie 400x400um
Detektorauflésung 1024x1024 Pixel ADC 16Bit

Detektorintegrationszeit

1000ms

Tabelle 3: Messparameter der CT Anlage [rei09]




3.2. Monte-Carlo Simulation

Die MC-Methode beruht im Gegensatz zu analytischen Methoden auf zufilligen Werten
innerhalb von  Wahrscheinlichkeitsverteilungen fiir einzelne Abschnitte eines
mathematischen Modells. Sie liefert Ergebnisse nach dem statistischen Prinzip, wonach der
ausreichend genau bestimmte Durchschnitt vieler Einzelmessungen ein nur von diesen
Messparametern abhdngiges System beliebig genau wiedergeben kann. Eine Einzelmessung
entspricht hier einem Berechnungszyklus. Die MC-Methode findet hauptsédchlich dann
Anwendung, wenn es schwer oder unmdglich ist, fiir das zu berechnende System
analytische Formeln herzuleiten. Verglichen mit der rein numerischen Ldsung eines
komplizierten mathematischen Problems fiihrt sie bei gleicher Rechenzeit oft schneller zu
einer Abschitzung des Ergebnisses und ldsst dieses in ausreichender Genauigkeit erstellen.
Ein fiir die spidter beschriebene Programmierung wichtiges Beispiel einer
Verteilungsfunktion ist die Eindringtiefe eines Photons einer definierten Energie in
Materie, siche Gleichung (2.1). Wenn man diese umformt auf

e (2.48)

und statistisch betrachtet, siecht man, dass N/N, zwischen 0 und 1 liegen muss, 0 fir
vollstindige Absorption und 1 fiir keine Absorption. (2.48) ist also eine
Wahrscheinlichkeitsverteilung fiir die Absorption eines Photons der Energie £ in Materie
des Elements Z mit dem dazugehorigen Abschwichungskoeffizienten w(E,Z) iiber die
Eindringtiefe x.

Eine Moglichkeit ein System nach der MC Methode zu berechnen ist, jeweils zwischen
dem Giiltigkeitsintervall der Verteilungsfunktion per Zufallszahl einen Wert zu finden und
den (normierten) Funktionswert als Multiplikator zu verwenden. Voraussetzung fiir diese
Methode ist, dass sich die Verteilungsfunktion geeignet umformen ldsst, sodass ein
gleichverteilter Term identifizierbar ist; dieser kann somit durch eine Zufallszahl aus einem
Zufallszahlengenerator ersetzt werden. Fiir das Beispiel in (2.48) lautet die Umformung

¥ = - In(Rnd) (2.49)
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mit der Zufallszahl Rnd. Sollte eine entsprechende Umformung nicht moglich sein, ist die
Methode der Riickweisung anzuwenden. Dafiir werden im Unterschied zum reinen
Anwenden der Wahrscheinlichkeitsverteilung mindestens zwei Zufallszahlen benétigt, im
einfachen Beispiel eine fiir den Definitionsbereich der Verteilungsfunktion P(x) und eine
fiir den Bereich zwischen Minimum P,,;, und Maximum P,,, der moglichen Werte der
Verteilungsfunktion, sieche Abbildung 3.6. Kommt der dabei gewihlte Punkt innerhalb der
Verteilung zu liegen, wird er iibernommen und zum nichsten Rechenabschnitt fortgefahren.
Liegt er jedoch auBerhalb der Verteilung, wird er zuriickgewiesen und ein neues Set an
Zufallszahlen gezogen. Ein Beispiel fiir eine Verteilungsfunktion, die fiir die Wahl der
Streuwinkel bei inkohdrenter Streuung verwendet wird, ist die Klein-Nishina-Formel (2.12)
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Abbildung 3.6: Schematische Darstellung der Riickweisungsmethode;
Wertepaare [x,P(x)], die im Definitionsbereich innerhalb der Verteilungskurve
zu liegen kommen werden akzeptiert, alle anderen zuriickgewiesen

Ein hoher Qualititsfaktor fiir eine MC-Simulation ist der Zufallszahlengenerator selbst. Um
die Statistik nicht kiinstlich zu beeinflussen, sollte er eine moglichst niedrige Periodizitdt
besitzen. Das heifit, im Idealfall sollte die gleiche Abfolge an Zufallszahlen erst nach
unendlich vielen Aufrufen erscheinen. Dass es hier groBe Unterschiede gibt, zeigt bereits
der einfache Test der Gleichverteilung zweier Zufallszahlengeneratoren, einer
Standardfunktion und einem Generator hoher Qualitit (Mersenne Twister [mat02])
(Abbildung 3.7).
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Abbildung 3.7: Test der Gleichverteilung des Mersenne Twisters [mat02] (links) und des Standard
Zufallszahlengenerators (rechts)

Der in der eigenen Programmierung verwendete Zufallszahlengenerator Mersenne Twister
ist fiir die Monte-Carlo Simulation besonders gut geeignet, da er mit der duflerst langen
Periode von 2'"¥-1 (d.h. etwa 4,3-10°"" eindeutige Kombinationen von Zufallszahlen)
arbeitet und hochst gleichverteilte Zufallszahlen liefert. Aus dieser Gleichverteilung folgt
eine sehr geringe Korrelation der Zufallszahlen untereinander [mat98].
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3.3. Simulationsprogramm

Das Simulationsprogramm wurde nach der Methode der direkten MC-Simulation
grofBtenteils in ANSI-C erstellt, um moglichst einfach in verschiedene Systeme portiert
werden zu konnen. Das Programm bezieht sich nur auf die Streuung, Absorption und
Fluoreszenz von Rontgenphotonen in Materie, aufbauend auf Bibliotheksfunktionen des
Pakets xraylib [bru04], welche einen einfachen Zugriff auf umfangreiches Datenmaterial
kompiliert aus verschiedenen publizierten Datenbanken flir Fundamentalparameter enthilt.
Eine der fiir Fluoreszenz und Streuung wesentlichen Datenbanken ist die von Elam et al.
[ela02], sie enthélt fiir jedes Element der Ordnungszahl 1 (H) bis 98 (Cf) Daten wie
Atomgewicht, Dichte (g/cm?®), Absorptionskanten und Listen mit Absorptionskoeftizienten
(cm?/g) fir Fluoreszenz, elastische und Compton Streuung bei ausgewihlten Energien.
Formfaktoren stammen aus der Datenbank von Chantler et al. [cha0Ola]. Die gewliinschten
Werte fiir Absorptionskoeffizienten werden iiber die xraylib-Funktionen fiir jede Energie
innerhalb des Definitionsbereich aus den Eintrdgen dieser Datenbanken interpoliert (spline
[knu02],[pre92]).

Photonenquelle

Fir die hier beschriebenen Simulationen werden Photonen mit einer zufilligen
Anfangsrichtung und Polarisationsachse generiert. Die Photonen konnen einem einzigen
Anfangspunkt entspringen oder iiber einen Brennfleck wiahlbarer Grofle verteilt generiert
werden. Die Anfangsrichtung kann iiber einen maximalen Winkel 6, eingeschriankt
werden, um den Strahlkegel der Rontgenrohre wiederzugeben oder einen Nadelstrahl zu
simulieren. Fiir die Energieverteilung der Photonenquelle kann eine Datei mit einem
Rohrenspektrum  eingelesen werden; in Erweiterung dessen kann auch eine
raumwinkelabhingige spektrale Haufigkeitsverteilung angegeben werden.

Probenkorper

Photonen, die den Probenkorper passieren und den Detektor erreichen, werden dort mit
ihrer Anfangsenergie und Anfangsbewertung (Zahlrate) registriert. Fiir Photonen, die in den
Probenkorper eindringen, werden zundchst alle moglichen Schnittpunkte der
Bewegungsgeraden mit denjenigen Flichen ermittelt, die den Korper definieren
(Oberflache des Wiirfels und Zylinder der Bohrung), und anhand der Schnittpunkte die
Wegldngen in den einzelnen Abschnitten (Al, Fe). Die Eindringtiefe des Photons in den
inhomogenen Korper wird nun so ausgewéhlt, dass gilt

—ln(l—Rnd)z,ux:,ulxl+,uzx2+...+,unxn (3.1)

Rnd ist eine Zufallszahl, x; und x; jeweils die linearen Absorptionskoeffizienten und
Wegstrecken in den einzelnen durchlaufenen Materialabschnitten. An dem erreichten Punkt
wird eine Wechselwirkung gewéhlt und dieser entsprechend eine neue Richtung ermittelt.
Bei Fluoreszenz sind alle Richtungen gleichwertig. Bei Streuung muss jedoch auf den
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differentiellen Streuquerschnitt Riicksicht genommen werden. In diesem Fall erfolgt die
Wahl der neuen Richtung nach der Riickweisungs-Methode (rejection sampling, siehe
Kapitel 3.2), die einhiillende Wahrscheinlichkeitsverteilung ist in diesem Fall der
differentielle Streuquerschnitt der gewahlten Streuung, Rayleigh in Gleichung (2.7) oder
Compton in Gleichung (2.13). Sowohl bei kohirenter als auch bei inkohdrenter Streuung
bleibt die Polarisation erhalten.

Detektor

Der Detektor ist als Fldche definiert, iiber die eine Pixel-Matrix gelegt wird. Abhédngig von
der Richtung und vom Austrittspunkt der Photonen aus der Probe wird das Detektor-Pixel
ermittelt, in dem das Photon gezédhlt wird. Wahlweise kann die Energie gezdhlt werden
oder die Photonenzahl (Zéhlrate) in dem entsprechenden Energiekanal. Die Anzahl der
definierbaren Energiekandle ist nur durch den auf dem Computer verfiigbaren
Arbeitsspeicher limitiert. Ubliche Werte fiir Simulationen waren 10 und 200 Energiekaniile.
Photonen konnen entsprechend ihrer Wechselwirkungshistorie in getrennten Dateien
gespeichert werden. Es kann bei der Speicherung unterschieden werden:

1. durchdringende Photonen — keine Wechselwirkung

2. Gesamtsumme ohne Berticksichtigung der Historie

3. Photonen nach nur einer Wechselwirkung (jeweils Fluoreszenz, Rayleigh,
Compton)

4. Summe aller Photonen, die den Detektor nach genau einer Wechselwirkung
erreichen

5. Photonen nach genau zwei Wechselwirkungen (jeweils aufgeteilt nach allen
moglichen Kombinationen: f-f, f-c, f-i, c-f, c-c, c-i, i-f, i-c, i-i
mit f...Fluoreszenz, c...kohdrent (Rayleigh), i...inkohédrent (Compton)

6. Summe aller Photonen, die den Detektor nach zwei Wechselwirkungen erreichen

Bei beispielsweise 200 Energiekandlen und Aufzeichnung von nur einer Datei iiber alle
1024x1024 Detektorpixel wird alleine fiir das Simulationsprogramm ein verfiigbarer
Arbeitsspeicher (RAM) von etwa 1,7GB benétigt (200%1024*1024*8Byte).

Der Detektor kann auch mit bis zu 5 Schichten modelliert werden, wobei eine Schicht
davon (Szintillator) als die zdhlende definiert wird. Dies ist, wie spiter in Kapitel 4.3
beschrieben, fiir die Analyse der Ausbreitung des Pixelsignals auf benachbarte Pixel durch
detektorinhédrente Streuung notwendig.

3.4. Analytische Berechnungen

Einige Berechnungen wurden auch auf analytischem Wege erstellt, unter Anderem zur
Uberpriifung der Ergebnisse der MC-Simulation. Die Programme wurden unter C, C++,
Excel und Matlab erstellt und dienen der Ermittlung von
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Rohrenspektren

Streuung erster Ordnung im Probenkorper TKO1

Einfachstes Modell fiir Analyse von Bremsstrahlung im Probenkorper TKO1
Fouriertransformation und Modulation der theoretischen Ergebnisse

e

Die Programme werden bei den Ergebnissen an den jeweils zugehdrigen Stellen ndher
beschrieben.

3.5. MCNP

MCNP [mcn03] ist ein Softwarepaket der Los Alamos National Laboratories (LANL) zur
MC-Simulation von Neutronen-, Elektronen- und Photonentransport in Materie und hat
seinen Ursprung in der Neutronen- und Hochenergiephysik. Es erlaubt die Simulation fiir
nahezu beliebige Strahlenquellen (Punkt, Flache, Raum), Geometrien und Materialien und
wird sowohl in der Reaktortechnik z.B. zur Berechnung des Neutronenflusses als auch
hiufig in der medizinischen Physik etwa zur Berechnung der Patientendosis bei der CT
oder in der Strahlentherapie eingesetzt. Der simulierbare Energiebereich liegt zwischen
1keV und mehreren 100MeV. Der Teilchentransport ist nicht auf nur die Teilchenart der
Quelle beschrinkt, sondern es kann bei jeder Reaktion auch der Transport aller beteiligten
Teilchen weiterverfolgt werden. Im vorliegenden Fall ist das fiir Photonen und Elektronen
von Interesse.

Die hier verwendete Version ist MCNPX 2.5.0. Das Programm basiert auf Modulen fiir
Berechnung, Ausgabe und Darstellung, sodass wihrend einer Simulation auf die
tempordren Ergebnisse zugegriffen werden kann. Die Module sind in C++ und Fortran90
verfasst. Das gesamte Paket wird im Quellcode ausgeliefert und muss den Bediirfnissen
entsprechend konfiguriert und kompiliert werden. Dies hat den Vorteil, dass das Programm
auf vielen Plattformen lauffdhig ist. Im Rahmen dieser Arbeit wurde MCNP auf Linux
eingesetzt.

Die Definition einer zu simulierenden Problemstellung ist in einer Textdatei unter
Einhaltung strenger Formatierungsregeln vorzunehmen und ist in drei Blocke aufgeteilt,
einem Zellenblock, einem Geometrieblock und dem Datenblock. Im Zellenblock wird die
gesamte Probengeometrie definiert. Die einzelnen Zellen werden hier durch Zuweisung der
im Geometrieblock definierten Ebenen und im Datenblock definierten Materialien
aufgebaut.

Die Materialdefinitionen im Datenblock bestehen aus Elementzusammensetzung und
Auswahlmdglichkeiten der zu verwendenden Wirkungsquerschnitt-Datenbanken. Weitere
Definitionen im Datenblock sind:

- Definition der Partikelquelle (Form, Art, Energie, Richtung, Verteilung...)
- Einschridnkungen der Partikel, Physik, und Wechselwirkungen

- Einstellungen zur Varianzreduzierung

- Zédhlerdefinitionen (Form, Partikel, Art: Pulshohe, Energie, Zéhlrate, ...)

- Ausgabedefinition.
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Ein weiterer wichtiger Bestandteil des Pakets ist der MCNP Visual Editor, der als
Schnittstelle zu MCNP in Form einer (nur unter Windows laufenden) grafischen
Oberfldche fungieren kann (Screenshot sieche Abbildung 3.8). Neben der Definition der
Geometrie mit interaktiver 3D-Darstellung zur Uberpriifung auch von Quell- und
Eintrittspunkten erlaubt er auch die Betrachtung der Ergebnisse und den Import von CAD
Daten. Der Geometrie eines Simulations-Problems ist in jedem Fall hochste
Aufmerksamkeit zu schenken, da sie meistens die Hauptursache einer falschen oder
fehlgeschlagenen Simulation ist.
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Abbildung 3.8: Screenshot des MCNPVised aus einem Ubungsbeispiel
(http://mcnpvised.com/sample_exercises/images/display_and_plotting.jpg)

Die in Form von pdf-Dateien mitgelieferte Dokumentation ist sehr umfangreich und
beinhaltet einen Teil zur Theorie, einen Teil zur Konfiguration und Definition von
Simulationen sowie einen Teil fiir Entwickler, die das Paket individuell anpassen mdchten.
Eine schnelle Einfiihrung mit kurzen Anwendungsbeispielen sind im Teil2 der
Dokumentation zu finden sowie auch online von Shultis und Faw [shu04].

Weiterfithrende Informationen zu MCNP sind unter diesen Weblinks zu finden:
http://mcnp-green.lanl.gov

http://mcnpx.lanl.gov
http://mcnpvised.com
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3.6. PHOENIX Linux Cluster

Samtliche Berechnungen wurden auf dem Phoenix Linux Cluster [pho09] des Zentralen
Informatik Dienstes der Technischen Universitdt Wien durchgefiihrt. Phoenix ist ein 140-
CPU Opteron Cluster basierend auf einem Linux Betriebssystem. Jeder single-core
Prozessor wird mit der Taktung von 2,4GHz betrieben und hat eine theoretische peak
performance von 4,8 GFlop/s. Jedem Node stehen 4GB Hauptspeicher zur Verfiigung.

4. Ergebnisse

Die Simulationen wurden zunidchst mit vereinfachten Annahmen mit dem eigenen
Programm durchgefiihrt, um einen qualitativen Eindruck zu gewinnen. Die
Vereinfachungen dabei waren:

e Annahme reiner Elemente Fe und Al (keine Verunreinigungen)

e Keine Umgebungsluft

e Rohrenspektrum nach einem Modell, dessen Giiltigkeit nur bis maximal 50keV
gesichert ist

e Reine Photonenzihlung in Detektorpixel

e Keine Elektronenwechselwirkungen

e Keine Fluoreszenz in der Probe

e Keine sonstigen Effekte der Strahlung im Detektor

Im weiteren Verlauf wurden mdégliche Quellen identifiziert, die das Streubild beeinflussen
konnen, und in spezifischen Simulationen untersucht. Dabei wurde MCNP einerseits zum
Vergleich der Ergebnisse des eigenen Programms herangezogen und andererseits dort
eingesetzt, wo das eigene Programm nicht mehr angewandt werden konnte (Elektronen-
Wechselwirkungen). Die ndher untersuchten Einfliisse auf das Projektionsbild waren:

e Streuung der Strahlung in exponierten Komponenten des Detektors

e Detektoreftizienz und Eichkurven

e Spektrale Verteilung der in der Rohre erzeugten Strahlung; sowohl in der direkten
Simulation fiir die richtungsabhéngige Spektral- und Intensitdtsverteilung bei der
Projektion, als auch zum Vergleich der Ergebnisse mit dem analytischen Modell

e Streuung durch die Probe

e Streuung durch Umgebungsluft

e Bremsstrahlung in der Probe

e Durch Sekundéire Elektronen in der Probe verursachte Effekte

e Ausbreitung der in einem Detektorpixel ankommenden Photonen auf benachbarte
Pixel durch detektorinhérenter Streuung

In abschlieBenden Simulationen wurden alle in den Einzeluntersuchungen erhaltenen
relevanten Erkenntnisse verwendet und mit der Messung verglichen.
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4.1. Projektion

Die Rontgenprojektion des Probenkorpers TKO1 mit eingesetztem Eisenkern wurde fiir die
Positionen X1 und X2 zunichst mit dem selbstentwickelten Programm simuliert. Fiir eine
Reihe von Messungen wurden immer jeweils eine Dunkelmessung (ohne Rohre) und ein
Weilbild (Rohrenstrahl ohne Probe) erstellt. Der Messwert jedes Pixels einer Projektion
des Probenkdrpers wurde dann auf das Weil3bild (abziiglich Dunkelwert) normiert

Messwertl.j - Dunkelwertl.j

Weifswert,, — Dunkelwert,

PixelNorm =

4.1)

Dieser Weillabgleich wurde bei den Simulierten Projektionen ebenfalls vorgenommen. Fiir
die Simulation entfiel jedoch die Dunkelmessung, da elektronische Effekte des Detektors
nicht einbezogen werden. Das Rontgenspektrum der Rohre wurde geméfl der
experimentellen Einstellungen (Tabelle 4) nach dem Modell von Ebel [ebe05],[ebe06]
berechnet. Der Strahlungskegel wurde in 200*200 Teile gleicher Grundfldche segmentiert,
fiir die entsprechenden Winkel # und ¢ wurde jeweils ein Spektrum von 200 Kanélen
berechnet. Das Spektrum entlang der AuBBenseite des Kegels fiir den Winkel 6 = 15° ist in
Abbildung 4.2 dargestellt. In Abbildung 4.3 bis Abbildung 4.6 werden jeweils Simulation
(a) und Messung (b) gegeniibergestellt. Bei allen dargestellten Projektionen wurde bereits
der Weillabgleich beriicksichtigt.
Réhre

o Ao
Target l % 4

Abbildung 4.1: Schematische Darstellung der Geometrie der Rontgenrdhre, d.h. Winkel des
ein- und ausfallenden Strahls sowie Lage der Réhre in Bezug auf Probe und Detektor

Abbildung 4.5 und Abbildung 4.6 zeigen deutlich die Unterschiede der beiden Positionen
X1 und X2, die je nach Anwendungsfall Vor- und Nachteile aufweisen konnen. Bei der
detektornahen Position X1 tritt der Effekt der Kegelstrahlgeometrie weniger stark in
Erscheinung, die Strahlung der Rohre trifft bereits fast parallel auf die Probe ein und die
GroBe des Brennflecks auf dem Rohrentarget ist hier nicht von so groer Bedeutung. Die
Auswirkungen von Streuung in der Probe wirken sich somit nicht so stark auf die
Rekonstruktion aus. Die Auflosung der Objektdetails ist jedoch nur etwa ein Fiinftel im
Vergleich zu der Projektion resultierend aus der detektorfernen Position X2. Die
Verzerrungen der Abbildung infolge der divergenten Strahlung sind dagegen in der
detektorfernen Position deutlich sichtbar.
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Prlektron 30
Onax 15
Target Element W
Window Dicke (Be) [um] 200
Q [sterad] 0.01
Spannung [kV] 200
Strom [mA] 0.19
Enin [keV] 1
Enax [keV] 200
Esteps 200
Filter Element Al
Filter Dicke [um] 1400

Tabelle 4: Rohrenparameter, die fiir die Berechnung des Spektrums verwendet wurden

Angle dependent spectra at theta=15degr

1.2e+09
le+09
Be+08
6e+08
4e+08
2e+08

0

Abbildung 4.2: Richtungsabhingigkeit des Rohrenspektrums am dufleren Rand
des fiir die Detektorbreite relevanten Strahlkegels bei 8 = 15° fiir ¢ = 0 - 360°
und einer Energieauflosung von 1 - 200keV

Simulation white tube beam

counts Measurement white tube beam

counts

2.15e+08
2.1e+05
2.059e+03
2e+08
1.95e+08
1.9e+08
1.85e+08
1.8e+08
1.75%e+08

58000
57000 |
56000 |
55000 |
54000 |
53000 |
52000 7
51000
50000
43000 |

1200
1000

(a) pixel # (y)

Abbildung 4.3: Simulation (a) und Messung (b) des weilen Rohrenstrahls ohne Probe iiber die gesamten
1024x1024 Pixel der Detektorfliche, der fiir den Weillabgleich der Probenstreubilder verwendet wird
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Simulation position X1
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Abbildung 4.4: Simulation (a) und Messung (b) der Projektion des Probenkdrpers TKO1 an der Position X1
iiber die gesamten 1024x1024 Pixel der Detektorfliche. Die Verzerrungen am Rand des Bildes aus der
Messung (b) stammen von der Probenhalterung

Simulation position X1 Measurement posgition X1
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Abbildung 4.5: Simulation (a) und Messung (b) der Projektion des Probenkdrpers TKO1 an der Position X1
iber 200x200 Pixel des Zentrums der Detektorfliche. Deutlich zu sehen ist hier die scharfe Kante der
Projektion im Gegensatz zu der Position X2 (Abbildung 4.6), die aufgrund des schon fast parallelen
Strahlengangs zustande kommt. Die GroBe des Brennflecks in der Rohre spielt hier eine untergeordnete Rolle.
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Abbildung 4.6: Simulation (a) und Messung (b) der Projektion des Probenkorpers TKO1 an der Position X2
iiber die gesamten 1024x1024 Pixel der Detektorfldche.
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Der objektive Vergleich zwischen Messung und Simulation ist am besten im Plot fiir die
Intensititswerte entlang der mittleren Pixelreihe des Detektors zu sehen. Abbildung 4.7
zeigt den Probenkorper TKO1 an der detektornahen Position X1, Abbildung 4.8 an der
detektorfernen Position X2. Fiir X2 ist die Differenz zwischen Messung und Simulation in
Abbildung 4.9 zu sehen. Die Abweichung von mindestens etwa 5% der ungestreuten
Intensitét des priméren Strahls und mindestens 50% der Intensitdt der Kernschatten fiir den
Aluminium-Bereich ist betrachtlich (siehe Abbildung 4.10).

AuBlerdem zu erkennen ist eine systematische Abweichung, die bei der Messung gegeniiber
der Simulation eine Wdélbung der Intensititskurve zu héheren Intensititen an den Réndern
des Schattens verursacht. Die Intensitdtswerte sind in den folgenden Abbildungen jeweils
auf den Intensititsverlauf des Weillbildes (Messung/Simulation der Réhrenstrahlung ohne
Probe) entsprechend der Formel (4.1) normiert.

TKO1, Position X1
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Abbildung 4.7: Vergleich Simulation und Messung von TKO1 an der
Position X1 (detektornah); Intensitit normiert auf Weilbild
(Messung/Simulation ohne Probe)
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Abbildung 4.8: Vergleich Simulation und Messung von TKO1 an der
Position X2 (detektorfern) ; Intensitdt normiert auf Wei3bild
(Messung/Simulation ohne Probe)
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Abbildung 4.9: Differenz Messung-Simulation TKO1 an Position X2
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Abbildung 4.10: Relative Abweichung Messung/Simulation bei
Position X2, Verhiltnis der Intensititsverldufe

Fiir eine genauere Analyse des Streubildes wurde das Schattenprofil iiber die mittlere
Detektorreihe fiir mehrere Energiebereiche getrennt dargestellt (Abbildung 4.12). Die
ersten beiden Energiekanile (0-20 und 20-40keV) wurden nicht mehr einbezogen, da die
Intensitdt im Schatten verschwand und somit ein Weillabgleich nicht mehr sinnvoll war.
Zur Verbesserung der Aussagekraft wurde jeder Kanal auf sein jeweiliges Wei3bild
normiert, d.h. der Weillabgleich erfolgte kanalweise. Es ist deutlich zu sehen, dass sowohl
die Intensitit des gesamten Schattens als auch die Form des Bereichs hinter dem
zylindrischen Eisenkern vom Spektralbereich der primdren Strahlung abhéngt, verursacht
durch den Effekt der Strahlauthirtung. Dieser Effekt ist auch in Abbildung 4.11 dargestellt.
Der Spektralbereich zwischen 0 und 40keV wurde nicht mehr dargestellt, da im Bereich des
Schattens keine Intensitdt mehr vorhanden war und ein Weillabgleich nicht mehr moglich
war. In Abbildung 4.13 ist zu sehen, dass sich die Ubereinstimmung mit der Messung durch
Unterdriickung des langwelligen Bereichs drastisch verbessert, da dieser im ungestreuten
(weillen) Bereich am Rand des Detektors nichts mehr zur Zéhlung beitragt.
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Eine Unterdriickung dieses Bereichs kann teilweise durch Einbeziehung der Streuung und
Absorption an der Umgebungsluft erkldrt werden, was durch Simulationen mit MCNP
bestitigt wird. Weiters ist weder das Rontgenspektrum in diesem Fall noch genau bekannt
(unter Anderem durch die Limitation des angewandten Modells auf niedrigere Energien <
60keV), noch wurde die Detektoreffizienz in irgendeiner Weise beriicksichtigt.
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1,E+00

Strahlaufhartung TK01, X1

1,E+10
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—— Al (Reihe 50)
—— Al+Fe + Al (Reihe 100)

‘output200_X1_100.txt’ matrix every 2:2

pixel #
Abbildung 4.11: Energieverteilung des Schattenprofils an drei wesentlichen Punkten (1i) und iiber 200 Pixel
der mittleren Detektorreihe (re) fiir Position X1. Der Verlauf am Rand entspricht dem Roéhrenspektrum.
Deutlich zu sehen ist der Effekt der Strahlaufhdrtung im Bereich des Schattens, also der Unterdriickung
des niederenergetischen Spektralbereichs
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Abbildung 4.12: Aufteilung des Schattenprofils fiir TKO1 bei X2 auf mehrere
Energiekanéle. Der Graph der Messung ist am besten anhand der Kriimmung im
Schattenbereich zu erkennen.
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TKO01, X2, Korrektur ab 40keV
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Abbildung 4.13: Schattenprofil von TKO1 bei X2 unter Einbezichung
aller Energiekanile ohne den Bereich von 0-40keV

Fiir den Probenkorper TKO02 (siehe Kapitel 3.1) wurde aus der simulierten Projektion ein
3D-Bild rekonstruiert. Aufgrund der Kreissymmetrie war fiir die Rekonstruktion eine
einzige Projektion ausreichend. Da eine genaue Simulation einer einzigen Projektion unter
Inanspruchnahme von 25 gleichzeitigen Rechenprozessen etwa einen Tag in Anspruch
nahm (CPU Zeit von 24h * 25Nodes) und fiir eine genaue Rekonstruktion etwa 700
Aufnahmen mit unterschiedlichen Winkelstellungen zum Detektor bendtigt werden, wurde
darauf verzichtet, die Rekonstruktion mit TKO1 zu erstellen. Jedem Benutzer auf dem
phoenix-Cluster [pho09] standen ndmlich (kurzfristig) maximal 64 Nodes von insgesamt
etwa 140 gleichzeitig zur Verfiigung.

Die simulierte Projektion ist in Abbildung 4.14 zu sehen, Querschnitte des rekonstruierten
3D-Bilds in Abbildung 4.15. Das Grauwertprofil in Abbildung 4.16 zeigt deutliche
Artefakte moglicherweise aufgrund von kohérenter Streuung in der Probe; wie in Kapitel
4.4 gezeigt wird, ist der Effekt der kohdrenten Streuung stérker als erwartet.

Simulation position X2
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Abbildung 4.14: Simulierte Projektion des Probenkdrpers TK02 an der Position X2
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Abbildung 4.15: Rekonstruiertes 3D-Bild des Probenkorpers TKO02 [rei09]
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Abbildung 4.16: VergroBerung der Draufsicht des rekonstruierten Probenkérpers TKO02. Das

Grauwertprofil (darunter) zeigt deutliche Artefakte jeweils am Rand der Zylinder (Fe innen, Al
auflen; M.Reiter)
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4.2. Effekte durch Wechselwirkungen mit dem Detektor

Detektorempfindlichkeit

Der Detektor in der CT Anlage, auf der die Messungen stattfanden, beruht auf dem Prinzip
der Szintillation. Dieser Umstand wurde bei den bisherigen Messungen noch nicht
berticksichtigt. Da in der Realitét in diesem Fall nur das Szintillationslicht gemessen wird,
das durch die einfallende Strahlung hervorgerufen wird, wurde zundchst davon
ausgegangen, dass der Messwert im Detektorpixel aus der gesamten gezdhlten Energie
resultiert. In der Simulation muss daher die Photonenzahl mit der entsprechenden Energie
und einem energieabhéngigen Faktor fiir die Detektoreffizienz multipliziert werden, bevor
sie in der entsprechenden Feldvariablen gespeichert wird. Fiir den Messwert gilt also

Messwert, = j 1,(E)f(E)dE (4.2)

mit der theoretischen Intensitdt /(E) im Detektorpixel (ij) und der noch zu bestimmenden
Detektoreffizienz f(F).

In einem stark vereinfachten Modell wurde dieser Effekt iiber die totale Massenabsorption
des Szintillatormaterials in die Simulation eingebaut. Es wurde als Abschédtzung nur der
Anteil N gezéhlt, der vom urspriinglichen Anteil Nge in der Szintillatorschicht der Dicke d
absorbiert wurde.

N=N, -(1-e*) (4.3)

Dabei spielt natiirlich die Einfallsrichtung der Photonen eine Rolle, denn bei schrigem
Einfall ist der Weg durch die Szintillatorschicht groBer und damit die Zahl der absorbierten
Photonen hoher. Die Szintillatorschicht wurde aus reinem Gd bestehend angenommen, da
die Absorptionskoeffizienten der anderen Bestandteile (S, O) im Vergleich zu dem von Gd
vernachléssigbar sind; Tb ist nur in Spuren vorhanden (Dotierung).

Bezieht man sédmtliche Schichten des Detektors in diese Abschitzung ein, so erhdlt man
eine grobe Néherung fiir eine Detektoreffizienz. Der Verlauf dieser geschétzten Eichkurve
ist fiir beide in der Dokumentation angegebenen Szintillator-Schutzschichten (Graphit, Mo)
in Abbildung 4.17 dargestellt. Im Ubrigen sieht man anhand dieser Kurven, dass
Fluoreszenz in der Probe, also von Al (K-Kante bei 1.559keV) oder Fe (K-Kante bei
7.112keV), mit einer Mo-Schutzschicht problemlos und mit einer Graphit-Schutzschicht
gerade noch vernachléssigt werden kann, was die Berechnungszeit wesentlich verkiirzt. In
beiden Fillen ist ja dem Detektor noch eine 1mm starke Al-Platte vorgeschoben.

Das Ergebnis der Streubildsimulation des Probenkoérpers TKO1 an der Position X2 unter
Einbeziehung dieser Annahmen jedoch ohne Schutzschichten ist in Abbildung 4.18
dargestellt. Wie der Graph in Abbildung 4.19 zeigt, verbessert sich dadurch zwar die
Differenz des Schattens des Aluminiumbereichs nicht wesentlich; im Unterschied zu
Abbildung 4.9 hat sich jedoch der Bereich des Schattens hinter dem Eisenstab verbessert.
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Die systematische Abweichung in Form der Kriimmung ist nach wie vor vorhanden, ihre
Ursache wurde in der Signalausbreitung auf benachbarte Pixel infolge detektorinhdrenter
Streuung angenommen.

Relative Light Yield

0 T T T T T T T T T
0 22,5 45 67,5 90 112,5 135 1575 180 202,5 225

channel (keV)

Abbildung 4.17: Theoretische Detektoreffizienz berechnet anhand von Fundamental-
parametern bei senkrechter Einfallsrichtung fiir reines Gd als absorbierendes Material und
jeweils mit einer Schutzschicht von Mo oder C (Graphit)
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Abbildung 4.18: Vergleich Simulation und Messung von TK01 an Position
X2 mit Absorption in Gd-Schicht auf Detektor, ohne Schutzschicht auf dem
Szintillator
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TKO01, X2, Diff Mess-Sim, Absorption in Gd
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Abbildung 4.19: Differenz Messung-Simulation TKO1 an Position X2
mit Absorption in Gd-Schicht auf Detektor

Einfluss der Al-Filterplatte vor dem Detektor

Der Detektor wird zum Schutz vor der Strahlung und zur Verldngerung der Lebensdauer
mit einer Filterplatte aus Aluminium verdeckt. Diese Filterplatte ist auflen am
Detektorgehduse angebracht, Imm dick und befindet sich 4cm vor der obersten
Detektorschicht. Die Streuung des primdren Strahls durch die Filterplatte wurde durch
einen Probenkorper mit entsprechender Dicke und Abstand vor dem Detektor mit einem auf
ein einziges Detektorpixel fokussierten Strahl simuliert. Der Einfallswinkel auch der
gestreuten Strahlung wurde dabei fiir die Energieabsorption wie auch schon weiter oben in
der ersten einfachen Untersuchung der Auswirkungen der Szintillatorschicht im Detektor
herangezogen. Das Streuprofil der mittleren Detektorreihe ist in Abbildung 4.20 und in
Abbildung 4.21 aufgeteilt nach verschiedenen Energiekanilen dargestellt. Grundséitzlich
konnte dieses Profil dhnlich wie im Kapitel 4.3 vorgestellt fiir die weitere Bildbearbeitung
beniitzt werden, der Effekt kann jedoch aufgrund der viel zu geringen Intensitét neben dem
anfokussierten Pixel ohne Bedenken vernachldssigt werden; die Filterplatte hat eine nur
sehr geringe Strahl aufweitende Auswirkung (mehr als 5 Grof3enordnungen geringer als der
ungestreute Strahl). Auch eine wesentlich dickere Szintillatorschicht wiirde an diesem
Effekt nicht viel andern, wie Abbildung 4.22 zeigt.

66



Gd 0,2mm korr

1

0,1
0,01
0,001
0,00001

0,000001 /
0,0000001 M

0,00000001 A=A T T

N IR A I N N I A B N B A S SN SIS TN IR
ELEFE L LS ESESE S S

Abbildung 4.20: Streuung eines fokussierten Strahls durch eine 1mm
dicke Al-Platte 4cm vor dem Detektor

1

0,1
0,01
0,001 —— 0-20keV
0,0001 —— 20-40keV
40-60keV
1E-05 60-80keV
1E-06 1 — 80-100keV
1E-07 - —— 100-120keV
1E-08 | —— 120-140keV
1£00 —— 140-160keV
: 160-180keV
1E-10 180-200keV
1E-11 st e —h
1E-12

N N N I N N N N RN R NN R
S
TP PSR OESPFEEOCEE S LS

Abbildung 4.21: Energiekanalweise Trennung der Streustrahlung durch
den Nadelstrahl
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Abbildung 4.22: Einfluss unterschiedlicher Szintillatorschichtdicken auf
die Auswirkungen der Al-Filterplatte



Detektorgehause

Der Detektor ist in einem Aluminiumgehduse eingebettet, das die Bleiabschirmung fiir die
den Detektor umgebende Ausleseelektronik trigt (sieche Abbildung 3.3). Da sich dieses
Gehiduse auch zumindest teilweise im Rohrenstrahlkegel befindet, ist es mdglich, dass
Strahlung vom Gehduse auf den Detektor riickgestreut wird. Dies konnte das Streubild
beeinflussen. Zur Untersuchung dieses Einflusses wurde das Simulationsprogramm
entsprechend erweitert. Fiir die Simulation wurde ein 4cm hoher und 4cm breiter Rahmen
rund um den Detektor angenommen.

Wie in Abbildung 4.23 zu sehen ist, betrdgt die Intensitdt der eingestreuten Strahlung
maximal 1% der Intensitit des Kernschattens und kann somit vernachléssigt werden.

Streuung durch Detektorgehause
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Abbildung 4.23: Simulation des Finflusses der Riickstreuung vom
bestrahlten Detektorgehduse auf die Detektorfliche

4.3. Punktverbreiterung durch detektorinharente Streuung

Schichtenaufbau

Die Szintillatorschicht des Detektors ist in mehrere Schichten verschiedener Materialien
eingebettet (siche Kapitel 3.1):

1. Schutz- und Tragerschicht des Szintillators (PET),

2. Vorfilter (Mo oder Graphit) als Schutzschicht und zur Erhhung der Szintillations-
Lichtausbeute wegen dessen reflektierenden Eigenschaften

3. Photodetektor und Tréger (Si) direkt unter dem Szintillator

4. Abschirmung der Riickseite (Pb)

Realistischer Weise wird die in den Detektor eindringende Strahlung in all diesen Schichten

gestreut und kann im Gd des Szintillators Streustrahlung und Fluoreszenzphotonen
generieren, die liber einige Pixelbreiten hinwegtransportiert werden konnten.
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Um diese Effekte untersuchen zu konnen, wurde das zdhlende Detektor-Modul des
Simulationsprogramms erweitert, um in den genannten Schichten Mehrfachstreuung (bis
zur vierten Ordnung) zuzulassen, in der Szintillatorschicht zusédtzlich auch noch
Fluoreszenz, die in den anderen Schichten so wie im Probenkorper vernachléssigt werden
kann; in Pb hat der Transport der Fluoreszenzphotonen wiederum zu geringe Reichweite,
um den Szintillator iiber mehrere Pixelbreiten zu beeinflussen.

Zur Veranschaulichung wurden in Abbildung 4.24 mittels der Formel (4.4) mit der Dichte p
und dem totalen Massenabsorptionskoeffizienten u(£) aus XCell [man08] die mittleren
freien Wegliangen von Photonen in Gd und Pb berechnet.

1

[=— (4.4)
() p

Fiir Pb erhdlt man somit bei 200keV etwa 880um, bei 150keV etwa 410um und bei 100keV

etwa 160um. Also erst bei Energien zwischen 180 und 200keV wiirde die Breite eines

Detektorpixels (400um) liberschritten, was obige Annahme zur Vernachlédssigung bestétigt.

Die Abschitzung zeigt auch, dass parallel zur Schicht gestreute Photonen durchaus in der

Lage sind, im Mittel bis zu 4 Detektorpixellangen zu durchqueren.
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Abbildung 4.24: Mittlere freie Wegldngen von Photonen in Gd und Pb,
Berechnung mit XCell [man08]

Gezéhlt wird fiir jedes betroffene Pixel die gesamte Energie, die in der Szintillatorschicht
deponiert wird, also jener Teil, der nach einer Wechselwirkung nicht iiber ein Photon
weitertransportiert wird. Der Transport von Elektronen wird dabei nicht mehr
weiterverfolgt, da er im Vergleich zur Breite eines Pixels also einer Strecke von der
GroBenordnung von 0,5mm nicht relevant ist, was durch folgende vereinfachte
Abschiatzung gezeigt werden kann. Drei Werte fiir die mittlere Eindringtiefe von
Elektronen in Pb [bil72] wurden auf die Dichte von Gd korrigiert, was fiir eine grobe
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Abschitzung aufgrund der dhnlich hohen Ordnungszahl ausreichend ist. Die so geschétzten
Werte fiir die mittleren Eindringtiefen sind in Tabelle 5 aufgelistet.

Energie [keV]| Reichweite [um]
50 13

100 40

200 127

Tabelle 5: Grobe Abschitzung fiir die mittlere Reichweite
von Elektronen in Gd

Grundsitzlich kann die Strahlung auch Energie in der Photodiodenschicht des Detektors
deponieren. Die Schichtdicke dieser Photodiode ist jedoch sehr gering (<lum) und
Simulationen ergaben bei dieser Schichtdicke keinen nennenswerten Einfluss auf die
Ausbreitung der deponierten Energie iiber mehrere Pixellingen hinweg.

Ein erster Test dieses Modells zeigte, dass das Schichten-Modul im Programm nicht
zusitzlich zur Streusimulation angewandt werden konnte, da die Statistik der simulierten
Photonenzdhlausbeute bei realistischen Berechnungszeiten (in der GroéBenordnung von
Tagen) noch viel zu schlecht war; das Schattenprofil war auch nach mehreren Tagen
Rechenzeit noch viel zu verrauscht.

Point Spread Function

Statt der Simulation der Streuprojektion inklusive inhdrenter Detektorstreuung in einem
einzigen Schritt wurde ein Schattenprofil eines auf die Detektormitte fokussierten
Nadelstrahls simuliert, um daraus eine Punktausbreitung zu ermitteln. Diese Funktion ist in
der Literatur auch als eine Point Spread Function (PSF) zu finden. Dabei wurden zehn
Simulationen mit jeweils monochromatischer Quelle zwischen 22,5 und 225keV erstellt.
Die PSF fiir 45 und 225keV sind in Abbildung 4.25 dargestellt.
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Abbildung 4.25: Ausbreitung des Signals eines durch einen Nadelstrahl
fokussierten Pixels auf seine benachbarten Pixel, zwei Simulationen mit jeweils
monochromatischer Quelle. Die Ausbreitung scheint im gegebenen Bereich
energieunabhéngig zu sein.

Wie das folgende einfache Beispiel zur Untersuchung der Auswirkungen einer PSF im
Detektor auf das Projektionsbild zeigt, kann durch Faltung der simulierten Projektion, wie
sie in Abbildung 4.8 dargestellt wird, mit einem Faltungskern der Form (4.5) - auch
dargestellt in Abbildung 4.26 - eine Kriimmung im Intensititsverlauf zu hoheren
Intensititen in Richtung Detektorrand erreicht werden. Faltung jeweils von Projektion und
Weillbild mit diesem Faltungskern und darauf folgender Weillabgleich der gefalteten
Projektion mit dem gefalteten Weillbild ergibt einen Intensititsverlauf, der bis auf die
absolute Intensitét relativ gut mit dem Messergebnis {ibereinstimmt (siche Abbildung 4.28).

p. = und p, =1 (4.5)

.1.75
1

i ... Pixel-Index ab dem mit dem Nadelstrahl anfokussierten Pixel
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Abbildung 4.26: Einfacher eindimensionaler Faltungskern zur Untersuchung der
Auswirkungen einer Punktverbreiterung auf das simulierte Projektionsbild
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Abbildung 4.27: Eindimensionale Faltung angewandt jeweils auf simuliertes Graubild und Wei3bild
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Abbildung 4.28: Vergleich der korrigierten Simulation mit Weilabgleich
(blau), Messung mit WeiBBabgleich (griin)



Eine in der Signalverarbeitung géngige Methode ist es, die PSF im Ortsraum zu ermitteln,
um daraus {iiber Fouriertransformation eine Modulationstransfer-Funktion (MTF) im
Frequenzraum zu definieren. Statt einer Faltung im Ortsraum, die fiir 2D-Informationen
sehr rechenintensiv ist, reicht es gemdf Faltungstheorem, die Streuprojektion im
Frequenzraum mit der MTF zu multiplizieren und danach wieder in den Ortsraum zu
transformieren [buz08],[smi98].

In dem soeben vorgestellten einfachen Beispiel wurde noch nicht beriicksichtigt, dass die
PSF, die aus der Nadelstrahlsimulation erstellt wird, eine 2D Funktion sein muss. Dazu
reicht es aber, das ermittelte eindimensionale Profil kreissymmetrisch iiber die ganze
Fliche zu erginzen und zu transformieren. Die transformierte Funktion stellt somit die
MTF dar [smi98].

Die zweidimensionale Behandlung der simulierten PSF wird in Kapitel 4.7 nachgeholt.

4.4. Berechnungen zur Streuung

Vergleich der MC-Methode mit analytischer Berechnung

Zur Kontrolle des MC-Programms wurde ein Programm erstellt, das den Streu- und
Durchstrahlungsanteil der Réhrenstrahlung fiir einen reinen Aluminiumwiirfel berechnet.
Die Berechnung entspricht einer numerischen Integration iiber die Energie des
Rohrenspektrums und iiber das Volumen des Wiirfels fiir jeweils ein Detektorpixel entlang
der mittleren Pixelreihe (Abbildung 4.29). Das Ergebnis wurde aufgespaltet in
Durchstrahlung und inkohérente Streuung. In Abbildung 4.30 und Abbildung 4.31 ist zu
sehen, dass zwischen MC-Simulation und analytischer Berechnung fiir die Anteile der
Durchstrahlung und inkohdrenten Streuung dieses einfachen Beispiels gute
Ubereinstimmung herrscht.

Rohre

Tk

dx*dy*dz

Probenkorper

Detektorpixel

Abbildung 4.29: Schematische Darstellung der analytischen
Berechnung der Streuung in einem Aluminiumwiirfel gemessen an
den einzelnen Detektorpixel der mittleren Reihe
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MC Simulation durchdringende Strahlung
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Analytische Berechnung durchdringende Strahlung
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Abbildung 4.30:  Vergleich der Durchstrahlungsintensitit aus der MC-Simulation (oben) und
analytischer Berechnung (unten)
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Abbildung 4.31: Vergleich der Ergebnisse fiir die inkohdrente Streuung (primédre Wechselwirkung)
aus der MC-Berechnung (oben, inkl. polynomischen fit) und der analytischen Berechnung (unten)

Streuung

In der analytischen Berechnung fiir das gesamte Streuprofil (Abbildung 4.32) ist bei der
Position X1 und besonders bei einer nur fiir diesen Fall eingefiihrten Position X3 (100mm
vor dem Detektor, auf der CT Anlage nicht einstellbar) eine starke Wolbung durch die
kohirente Streuung sichtbar. Die Uberhdhung bei Position X1 ist weder in der MC
Simulation noch in der Messung zu erkennen. Die Anteile der Streustrahlung sind in
Abbildung 4.33 fiir kohérente und in Abbildung 4.34 fiir inkohérente Streuung dargestellt.
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Abbildung 4.32: Analytische Berechnung des Streuprofils der mittleren
Detektorreihe eines Aluminiumwiirfels an den Positionen X1, X2 und X3 (100mm
zwischen Probenmittelpunkt und Detektor)
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Abbildung 4.33: Anteil der kohédrenten Streuung in der analytischen Berechnung
fur die drei Positionen X1, X2 und X3. In der detektornahen Position X3 ist
deutlich zu sehen, dass die Verzerrung infolge der Streuung besonders stark ist
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Abbildung 4.34: Anteil der inkohérenten Streuung in der analytischen Berechnung
fur die drei Positionen X1, X2 und X3

Zur Kontrolle der primiren Streuungsanteile wurde daher ein Nadelstrahl mit
W-Ro6hrenspetrum, der zentral auf einen kleinen Al-Wiirfel (4mm) gerichtet wurde, an der
Position X1 nach der MC-Methode simuliert (Skizze sieche Abbildung 4.35). Im Ergebnis in
Abbildung 4.36 ist zu erkennen, dass der kohdrente Anteil gegeniiber dem inkohdrenten flir
den Bereich direkt hinter der Probe auf dem Detektor dominiert, was mit der Theorie (siche
differentielle Wirkungsquerschnitte fiir Al in Abbildung 2.6) in Ubereinstimmung ist.

Roéhre

Probenkoérper

----- Z

Detektory

Abbildung  4.35:  Schematische  Darstellung  einer
Kontrollsimulation = nach  der = MC-Methode  zur
Untersuchung der kohérenten und inkohérenten Streuung
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Vergleich Streustrahlung
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Abbildung 4.36: Vergleich der einzelnen Streuanteile eines fokussierten Nadelstrahls
auf einen kleinen Wiirfel (4mm) in detektornaher Position X1, logarithmische Skala fiir
die Intensitdt. Durchdringender Anteil griin, Summe primir inkohérenter Streuung
dunkelblau, Summe primér kohérenter Streuung violett, sekundarer inkohérenter Anteil
hellblau.
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Abbildung 4.37: Inkohérenter Streuanteil aufgeteilt nach einzelnen Energiekanélen

Der inkohdrente Streuanteil wurde an der Position X2 fiir den Probenkdrper TKO1 mit drei
unterschiedlichen = Zusammensetzungen simuliert. Einmal flir die tatsdchliche
Zusammensetzung (Al Wiirfel, Fe Kern), einmal Al und Fe homogen gemischt bei gleichen
Anteilen wie in der tatsdchlichen Zusammensetzung und einmal mit reinem Al. Abbildung
4.38 zeigt, dass der inkohédrente Streuanteil flir die tatsdchliche Zusammensetzung ziemlich
genau zwischen reinem Al und Al/Fe homogen gemischt liegt, und dass die Verteilung der
inkohédrenten Streustrahlung unabhéngig von der lokalen Verteilung der Inhomogenitéten in
der Probe ist.
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Dies konnte als Vereinfachung der Berechnung des gesamten Streubilds dienen, da die
Berechnung der Streuung in der MC-Simulation relativ berechnungsintensiv und daher
zeitaufwendig ist im Gegensatz zur Berechnung der reinen Durchstrahlungsintensitit. Statt
der genauen Verteilung der Inhomogenititen wiirde somit eine Transformation in einen
Probenaufbau aus einzelnen Schichten ausreichen (Abbildung 4.39).

Inkoharente Streuung fiir verschiedene Zusammensetzungen in TK01
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Abbildung 4.38: Vergleich des inkohdrenten Streuungsanteils des Probenkorpers TKO01
in drei verschiedenen Zusammensetzungen: Fe/Al homogen verteilt, tatsdchliche
Verteilung laut Datenblatt und reines Al

"G

Abbildung 4.39: Mogliche Transformation des Probenkorpers von der tatsdchlichen
Zusammensetzung in einen einfacher zu berechnenden Aufbau in Schichten

Zur Untersuchung und Veranschaulichung der Auswirkungen von inkohdrenter Streuung in
der Probe (TKOl) wurde eine Simulation mit einem Kegelstrahl erstellt. Um einen
moglichst hohen Streuwinkel betrachten zu konnen, wurde die detektornahe Position X1 fiir
die Simulation gewéhlt. Der maximale beobachtbare Streuwinkel (aus primérer Streuung)
ist auf der dem Detektor zugewandten Seite der Probe in dieser Position etwa 40°. Durch
Umformen von Gleichung (2.11) mit 8=const zu

g—l+E-const (4.6)

.=

sieht man, dass der Energieverlust E/E’ bei einem vorgegebenen Streuwinkel, z.B. an
einem fixen dulleren Punkt des Detektors, von der Primérenergie £ abhédngt. Das bedeutet
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fiir einen realen Detektor, dass der inkohérent gestreute Anteil hoherer Primédrenergie mit
einer hoheren Differenz in der Detektoreffizienz zu bewerten ist.

Abbildung 4.40 zeigt das Streuprofil aus einem monochromatischen Kegelstrahl mit
200keV tiber die mittlere Detektorreihe mit zusdtzlicher Energieauflosung als 3D Plot.
Eingesetzt in Gleichung (2.11) resultiert fiir 40° ein maximaler Energieverlust von etwas
weniger als 20keV. Zur Verdeutlichung des Energieverlaufs werden in diesem 3D Plot
daher 200Energiekanéle zwischen 180 und 200keV dargestellt.

Durch die Energieauflosung sind die Beitrdge fiir durchdringende Strahlung und kohérenter
Streuung sehr schon vom Anteil inkohdrenter Streuung getrennt, ohne dafiir separat gezéhlt
werden zu miissen. Da der Anteil durchdringender Strahlung um Grofenordnungen hoher
ist als der Rest, wurde fiir den Plot die logarithmische Skalierung fiir die Intensitdt gewahlt.
Im hochsten Energiekanal (200keV, rechts im Bild) sind der Anteil durchdringender
Strahlung und der Anteil kohidrenter Streuung zu sehen. Letzterer Anteil ist dabei sehr
gering, nicht zu sehen und daher unbedeutend. In dieser Darstellung ist auch deutlich zu
sehen, dass der Hauptanteil fiir das zur CT-Rekonstruktion notwendige Streubild aus dem
ungestreuten (durchdringenden) Anteil stammt. Der schmale Bereich dahinter im
Energiekanal direkt darunter stammt von sekundéiren Streuungen, wobei jeweils eine davon
eine inkohdrente Streuung mit kleinem Streuwinkel ist. Der dicke gekriimmte Bereich in
allen Kanilen darunter resultiert aus vorwiegend primérer inkohédrenter Streuung,
dazwischen liegen vereinzelt sekunddre inkohdrente Streuungen. Der letzte Anteil im
untersten Energiekanal ist lediglich die Summe aller Kanéle von 1 bis 180keV.

In Abbildung 4.41 ist die Energieverteilung der inkohdrenten Streustrahlung iiber die
mittlere Detektorreihe dargestellt; der Rest wurde ausgeblendet. Die gleiche Simulation
jedoch in einer Detektorreihe etwas ndher zum &uBleren Rand des Detektors (Reihe 768)
gezdhlt ist in Abbildung 4.42 zu sehen. Die Energie breitet sich hier liber einen etwas
groBeren Bereich auf, das Energiemaximum ist der Lage entsprechend etwas niedriger.
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Dizpersion of monochromatic cone heam at 288keY (range 180-288keV), position X1
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Abbildung 4.40: Simulation des Streuprofils von TK01 (Kegelstrahl monochromatisch
200keV) iiber die mittlere Detektorreihe mit einer Energieauflosung von 200Kanilen
zwischen 180keV und 200keV, logarithmische Skala fiir die Zahlrate
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Abbildung 4.41: Simulation der inkohdrenten Streustrahlung eines Kegelstrahls von
200keV, Energieauflosung von 200Kanélen im Intervall von 180keV bis 200keV fiir
die mittlere Detektorzeile.
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Abbildung 4.42: Simulation der inkohdrenten Streustrahlung eines Kegelstrahls von
200keV, Energieauflosung von 200Kanélen im Intervall von 180keV bis 200keV fiir
eine Detektorzeile im duleren Viertel des Detektors (Zeile 768).
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Abbildung 4.43: Simulation der inkohérenten Streustrahlung eines Kegelstrahls von
100keV, Energieauflosung von 200Kanélen im Intervall von 80keV bis 100keV fiir
eine Detektorzeile im duleren Viertel des Detektors (Zeile 768).
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Einfaches Modell zur Beschreibung von Bremsstrahlung in der Probe

Zur Untersuchung der Auswirkungen von Bremsstrahlung in der Probe, die durch
sekundire Elektronen hervorgerufen werden kann, wurde ein stark vereinfachtes Modell in
das analytische Programm eingebaut. Dafiir wurden fiir das Targetmaterial Al mit dem
Modell von Ebel mehrere Bremsspektren berechnet fiir Beschleunigungsspannungen von
80 bis 200kV (sieche Abbildung 4.44). Die dabei zu verwendende Zihlrate wurde von mA
des Rohrenstroms auf die Anzahl der Elektronen/s umgerechnet, um einen entsprechenden
Wert fiir ein einzelnes Elektron zu erhalten. Bei Photoabsorption oder inkohirenter
Streuung wurde die Differenzenergie als die Energie des freien Elektrons interpretiert, das
sofort und an Ort und Stelle wieder abgebremst wird, und das entsprechende
Bremsspektrum wurde ausgesandt. In dieser Ndaherung war der Anteil der Bremsstrahlung
in der Probe um fast zwei GroBenordnungen hoher als Streustrahlung (Abbildung 4.45).
Dem Ergebnis kann aber wegen der hohen zu erwartenden Ungenauigkeit fiir die
zuverldssige Anwendbarkeit (Ebel definiert eine obere Energieschranke von 60kV) keine
grole Bedeutung beigemessen werden, zumal mit MCNP (sieche Kapitel 4.5) eine
alternative Moglichkeit offen stand.

Einfaches Bremsstrahlungs-Spektrum fiir verschiedene Elektronenenergien in Al bei TmA
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Abbildung 4.44: Unterschiedliche Bremsspektren fiir das Targetmaterial Al auf analytischem Weg iiber
das Modell von Ebel berechnet.
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Abbildung 4.45: Anteil der Bremsstrahlung in der Probe (links) iibersteigt in diesem Modell die
Streustrahlung um fast zwei GroBenordnungen. Rechts: Streuprofil eines Al-Wiirfels (Abmessungen TKO1)
mit Streu- und Bremsstrahlung

4.5. Vergleichende Simulationen mit MCNP

Zur Uberpriifung der Ergebnisse aus eigener Programmierung wurden einige der
Simulationen auch mit MCNP erstellt. Die Simulation der Durchstrahlung des
Probenkorpers TKO1 wurde einerseits unter simplen Voraussetzungen mit Ergebnissen aus
der eigenen Programmierung verglichen und andererseits so weit wie mdglich erweitert, um
den realen Bedingungen so nah wie mdglich zu kommen und die Grenzen der
Moglichkeiten des Einsatzes von MCNP fiir diese Problemstellung herauszufinden.

Simulation der Durchstrahlung

Die Durchstrahlung von TKO01 wurde an der Position X2 (detektorfern) simuliert. Zunichst
wurde ein monochromatischer Kegelstrahl einmal mit 100keV und einmal mit 200keV
angenommen. Ein contour plot der Durchstrahlung mit 200keV ist in Abbildung 4.46 zu
sehen. Obwohl in der Dokumentation das Limit der Farbabstufungen mit 64 angegeben
wurde, konnten nicht mehr als 20 Abstufungen erzeugt werden. Die Aussagekraft dieses
Plots ist jedoch fiir die gegebene Problemstellung unbefriedigend.
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Abbildung 4.46: Durchstrahlung mit Kegelstrahl bei 200keV von TKOl auf
Position X2 im contour plot

Das Streuprofil der mittleren Detektorreihe fiir dieselben Einstellungen der Simulation ist
in Abbildung 4.47 dargestellt. Unter den einfachen Voraussetzungen war auch ein
Vergleich mit Ergebnissen aus eigener Programmierung moglich.
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Abbildung 4.47: 2D Plot der mittleren Detektorreihe der Durchstrahlung von TKO1 auf
Position X2 mit einem monochromatischen Kegelstrahl der Energie 200keV
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Vergleich der eigenen Programmierung mit MCXRF

Das soeben vorgestellte Streuprofil wurde fiir die Energien 100keV und 200keV im
monochromatischen Kegelstrahl mit Ergebnissen aus der Simulation mit dem eigenen
Programm verglichen. Die Vergleiche sind in Abbildung 4.48 fiir 100keV und in
Abbildung 4.50 fiir 200keV dargestellt, die Differenzen und relativen Abweichungen in
Abbildung 4.49 und Abbildung 4.51.

Es ist zu erkennen, dass die Intensitdten aus der Simulation mit MCNP im Bereich des
Schattens etwas hoher sind als aus der eigenen Programmierung. Die Abweichungen sind
fiir die kleinere Energie hoher, sowie auch im Bereich des Schattens hinter dem Fe-
Zylinder. Da die Simulation von Photoelektronen und Bremsstrahlung im eigenen
Programm unberiicksichtigt bleibt, wirkt die hohere Intensitidt aus der Simulation mit
MCNP plausibel.

Fiir Pixel 350 und 512 wurden mit MCNP noch einmal Simulationen durchgefiihrt, wobei
die Energie jeweils drei Kandle aufgeteilt wurde, um den Anteil aus sekundirer
Elektronenanregung vom Compton-Anteil abzugrenzen. Fiir einen maximalen Streuwinkel
von 40° erhdlt man fiir die Bandbreite von Photonen aus Compton-Streuung mit (4.6) etwa
10% der primdren Energie. Die Kanéle waren:

e 1-30, 30-90, 90-100keV fiir 100keV primédre Energie und
e 1-60, 60-180, 180-200keV fiir 200keV primédre Energie.

Der Energieanteil von Sekundérelektronenprozessen aus Photoabsorption und Compton-
Streuung ist somit im zweiten Kanal enthalten. Die entsprechenden Ergebnisse sind in
Tabelle 6 fir 100keV und Tabelle 7 fiir 200keV angegeben. In beiden Féllen haben
Sekundirelektroneneffekte einen Anteil von etwa 1% der Intensitit im Schatten — also der
gleichen GroBenordnung wie die Streuung — und sind an jedem Punkt im Schatten hinter
der Probe etwa gleich stark.
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Abbildung 4.48: Simulation des Streuprofils mit einem monochromatischen Kegelstrahl der
Energie 100keV. Vergleich der Berechnung mit eigenem Programm und mcnp

TKO01 - 100keV, diff., relative deviation

5,00E-02

0,00E+00 4
Q
-5,00E-02

-1,00E-01

—diff
——rel dev|

-1,50E-01

-2,00E-01 +

-2,50E-01

-3,00E-01

Abbildung 4.49: Differenz (blau) und relative Abweichung (rosa) der Simulations-
ergebnisse aus Abbildung 4.48

100keV

Energiekanal pix350 pix512 rel. Abw.
1-30keV 8,93E-14 8,43E-14 1,06
30-90keV 1,37E-09 1,36E-09 1,01
90-100keV 5,67E-07 1,62E-07 3,45

Tabelle 6: Zidhlraten (relativ zu primdren Photonen mit
100keV) fiir drei verschiedene Energiebereiche in Pixel 350
und 512 sowie relative Abweichungen der beiden Positionen



TKO01 - 200keV
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Abbildung 4.50: Simulation des Streuprofils mit einem monochromatischen Kegelstrahl der
Energie 200keV. Vergleich der Berechnung mit eigenem Programm und mcnp
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Abbildung 4.51: Differenz (blau) und relative Abweichung (rosa) der Simulations-
ergebnisse aus Abbildung 4.50

200keV

Energiekanal pix350 pix512 rel. Abw.
1-60keV 3,22E-11 3,20E-11 1,01
60-180keV 2,61E-09 2,60E-09 1,00
180-200keV 9,18E-07 5,93E-07 1,55

Tabelle 7: Zdhlraten (relativ zu primdren Photonen mit
200keV) fiir drei verschiedene Energiebereiche in Pixel 350
und 512 sowie relative Abweichungen der beiden Positionen



Simulation mit MCNP unter Einbeziehung zusatzlicher Annahmen aus
Rahmenbedingungen der Messung

Die Simulationen fiir TKO1 wurden schrittweise um zusitzliche Annahmen erweitert.
Zunichst wurde statt eines monochromatischen Strahls versucht, das Rohrenspektrum samt
dessen Richtungsabhingigkeit in die Simulation mit einzubeziehen. Nun kann in MCNP
zwar eine spektrale Haufigkeitsverteilung der Strahlenquelle in der Konfigurationsdatei
vorgegeben werden, nicht jedoch auch eine Richtungsabhingigkeit dieser Verteilung. Dazu
miisste der Quellcode von MCNP angepasst werden. Da eine Adaptierung des Quellcodes
zu aufwendig erschien, wurde das Simulations-Szenario so geédndert, dass ein
monochromatischer Elektronenstrahl von 200keV auf ein W-Target gerichtet war. Die
daraus resultierende Bremsstrahlung war somit wieder die Quellstrahlung fiir die
Streusimulation an der Probe. Das Ergebnis dieser Simulation ist in Abbildung 4.52 zu
sehen.

Wie in Kapitel 4.6 gezeigt wird, gibt es Abweichungen zwischen den Spektren, die mit
MCNP berechnet wurden und Spektren, die nach dem Modell von Ebel berechnet wurden.
Die Streuprofile aus eigener Programmierung und durch Simulation mit MCNP sind daher
nicht direkt vergleichbar, wie auch in Abbildung 4.53 zu sehen ist.

Bisher wurde in den Simulationen keine Umgebungsluft angenommen, wie das bei realen
Messbedingungen der Fall ist. Die Konfiguration wurde also um diese Rahmenbedingung
erweitert. Das Simulationsergebnis in Abbildung 4.55 zeigt einen (unerwartet) starken
Einfluss der Streuung an Luft. Zu sehen ist das an der deutlichen Absenkung der rechten
Seite des Graphen, der den weillen von der Probe ungestreuten Bereich darstellt.
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Abbildung 4.52:  Simulation der Durchstrahlung mittels richtungsabhidngigen

Rohrenspektrums im Kegelstrahl durch Einbeziehung des Elektronenstrahls auf ein W-Target
gerichtet zur Simulation der Réhrenstrahlung
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Abbildung 4.53: Vergleich des Streuprofils aus eigenem Programm mit zuvor berechnetem
richtungsabhdngigem Spektrum und aus MCNP durch gleichzeitiger Simulation der Réhre
(beide nach WeiBlabgleich)

Zu erkldren ist das durch die spektrale Zusammensetzung der Rohrenstrahlung abhédngig
von der Richtung. Die Intensitit der Rohrenstrahlung im Bezug auf die Richtung ist
abhédngig vom Austrittsweg der Photonen aus dem Rohrentarget. Ein steiler Austrittswinkel
(beziiglich der Oberfliche des Targets) bedeutet einen geringeren Austrittsweg, eine
geringere Absorption im Targetmaterial und damit eine hohere Intensitit des Rohrenstrahls
(siche dazu Abbildung 4.54). Umgekehrt ist der Austrittsweg des Strahls bei einem flachen
Austrittswinkel ldnger und die Intensitdt somit geringer. Die Nichtlinearitdt der Absorption
in Bezug auf Durchstrahlungslange und Energie bewirkt aber, dass der langwellige Teil der
austretenden Strahlung stirker absorbiert wird und sich das Maximum der spektralen
Verteilung zu kiirzeren Wellenlédngen verschiebt (Strahlauthirtung). Der langwellige Teil
des Spektrums mit dem steileren Austrittswinkel (rechts in Abbildung 4.52) wird nun durch
die Umgebungsluft stirker herausgefiltert, was die Absenkung der gesamten (integrierten)
Intensitit begriinden kann.

Elektronen

a9 Photonen
' \ hiihere

——— Irtensitat
' niedrigere

Strahlaufhdrtung

Abbildung 4.54: Schematische Darstellung der Intensitdtsabhdngigkeit vom Winkel
der aus dem Rohrentarget austretenden Strahlung. Strahlauf-hirtungseffekt bei
flachem Austrittswinkel (in Bezug auf Targetoberflache, Heel Effekt)

90



In einem weiteren Schritt wurde versucht, den Detektor in die physikalische Betrachtung
mit einzubeziehen. Wie in Kapitel 4.3 beschrieben ergibt sich durch die Streuung der
Strahlung in den verschiedenen Schichten des Detektors eine Aufweitung oder
Verschmierung der Abbildung eines Punktes. Dem wurde versucht, in einem stark
vereinfachten Modell Rechnung zu tragen. In diesem Modell wird nur die Streuung in den
Schichten betrachtet, nicht jedoch der genaue Szintillationseffekt. Gezédhlt wird nur in einer
Matrix hinter der Szintillatorschicht. Dies ist aber fiir eine rein qualitative Betrachtung der
Punktaufweitung eine ausreichende Naherung.

Die genaue Betrachtung des Szintillationseffektes als deponierte Energie in der
Szintillatorschicht fiihrt jedoch in der Simulation dazu, dass auch nach einigen Wochen
Rechenzeit kein auch nur annidhernd brauchbares Ergebnis zu bekommen ist. Die Statistik
verschlechtert sich ndmlich in der MC-Simulation mit jedem zusétzlichen zu simulierenden
Element, das ja durch eine weitere Statistische Verteilung repriasentiert wird.

Die Simulation, erweitert durch das stark vereinfachte Detektormodell, zeigt nun eine
weitere Absenkung der integrierten Intensitit des weillen ungestreuten Anteils auf der
rechten Seite des Plots, wie in Abbildung 4.56 zu sehen ist. Der Intensitdtsverlauf der
weillen Strahlung (des WeiBlbildes) erscheint gespiegelt zum theoretisch erwarteten
Verlauf, was auch in der Messung beobachtet wurde. Die MC-Simulation konnte somit
qualitativ einen Effekt erklaren, der analytisch nicht direkt zugénglich war.
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Abbildung 4.55: Streuprofil unter Einbeziehung der Simulation von Streuung der
Rohrenstrahlung an der Umgebungsluft
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Abbildung 4.56: Streuprofil mit vereinfachtem Detektormodell. Interessant die Absenkung
des rechten Teils des Plots im Gegensatz zum theoretisch erwarteten Verlauf (siche
Abbildung 4.52)

In Abbildung 4.57 und Abbildung 4.58 sind Vergleiche der letzten beiden Ergebnisse mit
Ergebnissen aus dem eigenen Programm und der Messung zu sehen. Die schlechte
Ubereinstimmung ist einerseits durch die unterschiedlichen Modelle zur Berechnung der
Rohrenspektren und der starken Vereinfachung des Detektormodells zu begriinden. In
diesem wird nidmlich sdmtliche Strahlung gezéhlt, welche die Mo und die Gd Schicht
durchdringt. Genau betrachtet darf aber nur die in der Gd-Schicht deponierte Energie
gezdhlt werden. Andererseits wurde bisher nicht auf die Detektoreffizienz eingegangen.
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Abbildung 4.57: Vergleich Simulation aus eigenem Programm mit Messergebnis und
Simulation mit MCNP unter Einbeziechung von Streuung an Umgebungsluft
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Abbildung 4.58: Vergleich Messergebnis und Simulation mit MCNP unter Einbeziehung
von Streuung an Umgebungsluft und stark vereinfachtem Detektormodell

Zum Vergleich der Punktaufweitung (PSF) eines Nadelstrahls im stark vereinfachten
Detektormodell wurde eine entsprechende Simulation erstellt. Das Ergebnis ist in
Abbildung 4.59 zu sehen. Die genauere Berechnung iiber die deponierte Energie in der
Szintillatorschicht ist in Abbildung 4.60 dargestellt. Zu erkennen ist, dass die Aufweitung
im vereinfachten Modell etwas stirker ist als im genaueren Modell.

93



bin normed

= L L Ll L L L L L NS A L menpx 2.5.0
3 E
= E 11/24/08 21:32:59
e E tally 5
i <
- 1 nps 2440
i £
1

runtpe = runtpp
dump 4
£ detector
da flag/dir
u user
segment
mult
cosine 512
energy
time

runtpp

tally/cm**2/particle
10-8  10-7 10-6 10-5 10-4 0.001L 0.01
Ll 1 RN TE] LU L I
TITTT T T T TTTT T T T T

a @ a B n

PR [ T SR

10-9

g-axis (cm)

Abbildung 4.59: PSF aus stark vereinfachtem Detektormodell
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Detektorempfindlichkeit des Szintillators auf Basis der Simulation im
Detektor-Schichtenmodell

Zur Untersuchung der Detektorempfindlichkeit wurde der Detektor mit einem auf das
Zentrum gerichteten Nadelstrahl simuliert. Die Simulation des monochromatischen
Nadelstrahls wurde fiir mehrere Energien wiederholt und dabei die in der Szintillatorschicht
deponierte Energie der Elektronen gezdhlt. Die gezdhlte Energie wurde jeweils in
Verhiltnis zur Strahlenergie gesetzt. Die theoretische Detektoreffizienz ldsst sich auch
analytisch berechnen, indem man die Absorption in der Szintillatorschicht und die
Abschwichung durch vorgelagerte Schichten mittels Fundamentalparameter direkt
berechnet, das heift fiir die Zdhlrate Ny(E) der priméren Strahlung

N(E) = Ny(E)-(1 - oot ). muru @.7)

mit den Massenabsorptionskoeffizienten x# und den Dichten p fiir Gd und Mo und den
entsprechenden Schichtdicken d.

Die Detektoreffizienz aus der MC-Simulation ergibt sich aus deponierter Energie durch
primdre Energie. Daflir wurden mehrere Simulationen mit Nadelstrahlen von 10 bis
300keV nacheinander durchgefiihrt und in einem Graphen dargestellt. In Abbildung 4.61 ist
fiir den Szintillator mit einer Mo-Schutzschicht die aufgrund der Simulation berechnete
Detektoreffizienz im Vergleich zur analytisch berechneten Kurve dargestellt. Fiir 30 bis
70keV konnte kein Ergebnis ermittelt werden. Die Ubereinstimmung zwischen der Kurve
aus der MC-Simulation, in der auch Photoelektronen und Mehrfachstreuungen
berticksichtigt werden, zur theoretischen Kurve, die sich rein aus der primiren Absorption
ergibt, ist verhdltnismafig gut.

In Abbildung 4.63 ist die gleiche Simulation fiir eine Graphit-Schutzschicht wiederholt
worden. Hierzu wurde vor kurzem von Reitz et al. [rei07] die Detektoreffizienz am
Synchrotron HASYLAB gemessen. Bei der MC-Simulation befindet sich hier nur der
Bereich zwischen 50 und 80keV einigermaBen in Ubereinstimmung mit der theoretischen
Absorption, das erste Maximum ist iiberhaupt nicht beobachtbar, weder in der MC-
Simulation noch in der Messung. Da in diesem Bereich aber nur wenige MC-Ergebnisse
gemacht werden konnten, ist die Vergleichbarkeit eingeschriankt. Aulerdem wurde am
HASYLAB nur ein Teilbereich der Simulation gemessen.

In Abbildung 4.62 (fiir Mo) und in Abbildung 4.64 (fiir C) ist jeweils die deponierte
Energie fiir 4 benachbarte Segemente der mittleren Detektorzeile dargestellt. Das
anfokussierte Pixel ist das Segment 511-512. Zu sehen ist auch, dass die Intensitdt im
benachbarten Pixel bereits zwei Gro3enordnungen geringer ist.
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Abbildung 4.61: Vergleich der Detektoreffizienz analytisch anhand von
Fundamentalparametern fiir die Abschwdchung und Absorption eines senkrechten
Strahls berechnet und in der Simulation mit MCNP. Angenommene Schichten: 1mm
Al, 0,5mm Mo, 0,5mm Gd
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Abbildung 4.62: Logarithmische Darstellung der in der Gd-Schicht deponierten
Energie fiir unterschiedliche Segmente des mittleren Pixelstreifens. Das mit dem
Nadelstrahl anfokussierte Pixel entspricht Segmentierung 511-512. Ab der Energie von
etwa 100keV stellt sich ein nahezu linearer Bereich ein. Es wird die deponierte Energie
scheinbar nahezu unabhéngig von der Primédrenergie und die gemessene Zéhlrate somit
nahezu direkt proportional zur priméren Zéhlrate.
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Abbildung 4.63: Vergleich der Detektoreffizienz aus analytischer Berechnung,
Simulation mit MCNP und Messung im Hasylab [rei07]. Angenommene Schichten:
Imm Al 0,5mm C, 0,5mm Gd
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Abbildung 4.64: Logarithmische Darstellung der in der Gd-Schicht deponierten
Energie fiir unterschiedliche Segmente des mittleren Pixelstreifens. Das mit dem
Nadelstrahl anfokussierte Pixel entspricht Segmentierung 511-512. Ab der Energie von
etwa 100keV stellt sich auch hier ein nahezu linearer Bereich ein. Es wird die
deponierte Energie scheinbar nahezu unabhéngig von der Primédrenergie und die
gemessene Zdhlrate somit nahezu direkt proportional zur priméiren Zéhlrate.



4.6. Réntgenréhrenspektren

Die richtungsabhidngigen Rohrenspektren, die fiir das eigene Programm verwendet wurden,
waren nach dem Modell von Ebel [ebe06] berechnet. Dieses Modell ist zwar experimentell
gesichert bis 50kV, also weit unter der maximalen Energie, die hier zur Anwendung
kommt, aber als analytisches Modell liefert es wesentlich schneller ein Ergebnis als die
MC-Simulation. Der wichtigste Unterschied der beiden Berechnungsmethoden ist, dass bei
der MC-Simulation die Bremsstrahlung und die charakteristische Strahlung aus dem
gesamten dreidimensionalen Eindringbereich der Elektronen im Target stammt im
Gegensatz zu einem einzigen Punkt in einer mittleren Eindringtiefe (siehe Kapitel 2.3).

Zur Untersuchung der Abweichungen wurden vergleichende Simulationen fiir verschiedene
Geometrien mit MCNP erstellt. Fiir die analytische Berechnung wurde das Modell von
Ebel verwendet in der aktuellsten Implementierung XCell von Mantler [man08]. Abbildung
4.65 zeigt den Vergleich der Berechnung des Spektrums einer W-Anode bei einer
Beschleunigungsspannung von 50kV also der oberen Grenze des gesicherten Bereichs fiir
das Modell von Ebel und MCNP. Fiir die Winkel des Elektronenstrahls und der Verbindung
Brennfleck-Detektor wurde jeweils 45° in Bezug auf die Probenoberfliche angenommen.
An dieser Stelle ist zu erwidhnen, dass die Definition der Winkel fiir einfallende Elektronen
und austretende Photonen in der Literatur nicht einheitlich angegeben wird. Die Winkel
beziehen sich einmal auf die Oberflache der Anode und einmal auf die Flichennormale im
Brennfleck. Bei allen Simulationen im Rahmen dieser Arbeit ist dieser Bezug stets auf die
Probenoberfldache zu interpretieren.

Die absoluten Werte wurden willkiirlich auf den Betrag bei 30keV normiert, um in einem
Plot gemeinsam dargestellt werden zu konnen. Fiir die gleiche Geometrie und das gleiche
Target jedoch einer Spannung von 100kV ist ein Spektrum in Abbildung 4.66 zu sehen,
hier mit der Normierung auf die Intensitdten bei 50keV. In beiden Spektren ist die relative
Ubereinstimmung zwischen den beiden Berechnungsmethoden gut. Zur Verdeutlichung
wurden Energieabschnitte mit charakteristischen Linien nochmals vergrofert dargestellt, in
Abbildung 4.67 fiir die Absorptionskante der M-Schale, in Abbildung 4.68 fiir die L-Kante
und in Abbildung 4.69 fiir die K-Kante. Zu sehen ist, dass MCNP nicht alle Linien anzeigt,
lediglich Kal, Ka2, Kb1l, Kb2 und Lal. Weiters ist bei den angezeigten Linien aufgrund der
unterschiedlichen verwendeten Datenbanken (Elam et al. [ela02] in XCell und Cullen et al.
[cul97] fiir MCNP) ein Unterschied von einigen eV zu erkennen. Ein weiteres 100kV
Spektrum mit den Winkeln 45°/45° fir Mo als Targetmaterial ist in Abbildung 4.70
dargestellt, sowie vergroflert fiir den Bereich der L-Kante in Abbildung 4.71 und der K-
Kante in Abbildung 4.72. Auch hier herrscht wieder gute relative Ubereinstimmung der
beiden Programme.

Bei Erhohung der Spannung auf 200kV sind zwischen den Ergebnissen der beiden
Programme schlieflich Abweichungen zu erkennen, die mit Abflachung des Winkels zum
Detektor auch noch stark zunehmen. In Abbildung 4.74 ist hiezu ein 200kV Spektrum fiir
W zu sehen fiir den Elektronenstrahlwinkel von 20° und dem Detektorwinkel von 70°. Fiir
die Anderung des Detektorwinkels auf 20° ist das Ergebnis in Abbildung 4.75 dargestellt.
Dieses Ergebnis wurde auch noch fiir absolute Zéhlraten umgerechnet (sieche Abbildung
4.76). XCell liefert diese bereits bei der Berechnung. MCNP hingegen setzt das Ergebnis
immer in Relation zur Anzahl der emittierten Zahl an Quellpartikel, hier Elektronen. Dieses
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Ergebnis musste somit noch mit einer Konstanten multipliziert werden, die sich aus
Faktoren fiir die Unterschiede in Energieschrittweite, Raumwinkel des Detektors, einem bei
Ebel angegebenen Proportionalititsfaktor und der reziproken Elementarladung zur
Umrechnung in mA zusammensetzen.
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Abbildung 4.65: 50kV Spektrum fiir ein W-Target mit den Strahlwinkeln 45°/45°,
Rechnung mit MCNP (blau) und XCell (rosa). Die beiden Funktionsgraphen wurden
bei ihrem Wert fiir 30keV normiert
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Abbildung 4.66: 100kV Spektrum fiir ein W-Target mit den Strahlwinkeln 45°/45°,
Rechnung mit MCNP (rosa) und XCell (blau), Normierung der Graphen bei 50keV.
Die Ubereinstimmung im langwelligen Bereich unter 20keV erscheint noch besser als
im Spektrum fiir 50kV
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Abbildung 4.67: VergroBerung des Bereichs der M-Kante fiir das W-
Spektrum in Abbildung 4.66
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Abbildung 4.68: Vergroflerung des Bereichs der L-Kante fiir das W-
Spektrum in Abbildung 4.66. Deutlich zu sehen ist die
Vernachldssigung vieler Fluoreszenzlinien bei MCNP
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Abbildung 4.69: Vergroflerung des Bereichs der K-Kante fiir das W-
Spektrum in Abbildung 4.66
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Abbildung 4.70: 100kV Spektrum fiir ein Mo-Target, Rechnung mit MCNP (rosa)
und XCell (blau). Die Ubereinstimmungen sind nach wie vor verhiltnismiBig gut
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Abbildung 4.71: Vergrolerung des Bereichs der L-Kante fiir das W-

Spektrum in Abbildung 4.70
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Abbildung 4.72: Vergroflerung des Bereichs der K-Kante fiir das W-

Spektrum in Abbildung 4.70
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Abbildung 4.73: 200kV Spektrum fir ein W-Target mit den Strahlwinkeln 45°/45°,
Rechnung mit MCNP (rosa) und XCell (blau), Normierung der Graphen bei 50keV. Sowohl
im Energiebereich unter 30keV als auch im Bereich iiber 100keV sind die Abweichungen
gegeniiber dem Spektrum fiir S0kV und fiir 100kV groBer.
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Abbildung 4.74: 200kV Spektrum fiir ein W-Target, 20°/70°, Rechnung mit MCNP (rosa)
und XCell (blau). Der flache Einfallswinkel der Elektronen verursacht noch deutlichere
Abweichungen gegeniiber dem vorigen Spektrum fiir die 45°/45° Geometrie
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Abbildung 4.75: 200kV Spektrum fiir ein W-Target, 20°/20°, Rechnung mit MCNP (rosa)
und XCell (blau). Sowohl Einfallswinkel der Elektronen als auch Austrittswinkel der
Photonen sind hier sehr flach und die Abweichungen sowohl am langwelligen als auch am
kurzwelligen Ende des Spektrums sehr grof3.
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Abbildung 4.76: 200kV Spektrum fiir ein W-Target, 20°/20°, Vergleich der absoluten
Werte aus Rechnung mit MCNP (rosa) und XCell (blau), relative Abweichung (orange)

Zur Uberpriifung des Modells von Ebel wurde auf bereits existierende Messungen
zuriickgegriffen, die mit dem SEM (Scanning Electron Microscope) fiir drei verschiedene
Spannungen an Gold und Kupfer durchgefiihrt worden waren [sva09]. Der Elektronenstrahl
traf unter rechtem Winkel auf die Probe auf und der Detektorwinkel betrug 35°. Die
Berechnung wurde nicht {iber die Eichkurve des verwendeten Detektors korrigiert, sodass
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das Ergebnis fiir einen realen Detektor gilt und iiber die Detektoreffizienz des verwendeten
Detektors korrigiert werden muss.

Die Ergebnisse wurden zusitzlich noch mit Simulationen aus MCNP verglichen und sind in
Abbildung 4.77 bis Abbildung 4.82 dargestellt. Dabei sind durchwegs gute
Ubereinstimmungen zu erkennen. Die Simulationsprogramme sind beide auf die minimale
Energie von 1keV begrenzt, weshalb die Ubereinstimmungen fiir das langwellige Ende des
Spektrums nicht mehr zu kontrollieren sind.
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Abbildung 4.77: 10kV Spektrum fiir Gold, Vergleich Messung (rosa) und Rechnung mit MCNP
(orange), XCell (griin)

104



Cu - 10kV

1000

100 +

10 A

rel. count

0,1
0,01 J

0,001 A

0,0001 T

keV

——meas Cu
——mcnpxCu

xrc Cu

Abbildung 4.78: 10kV Spektrum fiir Kupfer, Vergleich Messung (blau) und Rechnung mit MCNP

(rosa), XCell (orange)
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Abbildung 4.79: 20kV Spektrum fiir Gold, Vergleich Messung (rosa) und Rechnung mit MCNP

(orange), XCell (griin)
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Abbildung 4.80: 20kV Spektrum fiir Kupfer, Vergleich Messung (blau) und Rechnung mit MCNP (rosa),

XCell (orange)
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Abbildung 4.81: 30kV Spektrum fiir Gold, Vergleich Messung (rosa) und Rechnung mit MCNP

(orange), XCell (griin)
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Abbildung 4.82: 30kV Spektrum fiir Kupfer, Vergleich Messung (blau) und Rechnung mit MCNP (rosa),
XCell (orange)

4.7. Simulation der Projektion von TKO01 auf Position X2

unter Berticksichtigung aller bisher analysierten Einfliisse

Die in den bisherigen Schritten analysierten Einfliisse wurden abschlieBend auf die
Simulation der Projektion des Testkorpers TKO1 in der Position X2 angewandt. Aufgrund
der Analysen konnte festgestellt werden, dass die Schutzschicht liber dem Szintillator aus
Graphit (C) bestand statt der auch in der Dokumentation angefiihrten Molybdan-Schicht.
Die in einer MCNP Simulation ermittelte Detektoreffizienz wurde somit auf eine mit
getrennten Energiekanélen durchgefiihrte Simulation angewandt. Da nicht fiir alle Energien
in der Simulation Ergebnisse zu bekommen waren, wurden die fehlenden Kanile durch
lineare Interpolation ergénzt. Die sich daraus ergebende Eichkurve ist in Abbildung 4.83
dargestellt.

Anwendung dieser Eichfunktion auf das Ergebnis aus Abbildung 4.12 zeigt schon sehr gute
Ubereinstimmung mit der Messung (sieche Abbildung 4.84). Die beim Schatten der
Messung zu sehende Kriimmung (Anstieg der Intensitdt zum Rand) ist jedoch nach wie vor
unberticksichtigt.
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Abbildung 4.83: Eichkurve fiir den Szintillatordetektor mit den Schichten Al Imm, C
0,5mm und Gd 0,5mm aus der Simulation der Detektoreffizienz iiber die deponierte
Energie und Ladungskonversion (hier lediglich Multiplikation mit der Energie des
Kanals).
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Abbildung 4.84: Vergleich Messung mit Simulation, welche durch Anwendung
der Eichfunktion aus Abbildung 4.83 korrigiert wurde.
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Dazu wurde eine Nadelstrahlsimulation fiir den Detektor durchgefiihrt. Ein 200keV
Nadelstrahl wurde auf die Detektormitte fokussiert, fiir den Detektoraufbau wurde wieder
die Graphit-Schutzschicht angenommen und in 4cm Abstand davor das Al-Schutzblech mit
Imm Stérke. Die Simulation wurde einmal mit Umgebungsluft und einmal ohne Luft
durchgefiihrt. Der Intensitdtsabfall fiir beide Simulationen ist in Abbildung 4.85 dargestellt.
Der simulierte Graph wurde flir die einfachere Handhabung in Matlab durch folgende fit-

Funktionen angenéhert:
2.6

—J. l .
M=k g log (k) (4.8)
o 39 it 2
NOUR 3941 log(—k, 4.9
pomh 2.5k,-10" g(-+') (42)
k= (512-i) (4.10)

mit dem Pixelindex i (1-1024) fiir die mittlere Detektorreihe. Fiir die entsprechenden
zweidimensionalen Filterkerne wurden die beiden Funktionen kreissymmetrisch um den
Detektormittelpunkt ergédnzt. Sowohl das Weillbild als auch das Graubild (siehe Kapitel
4.1) wurden mit diesen PSFs zweidimensional gefaltet, das gefilterte Graubild danach auf
das gefilterte Weillbild normiert. In Abbildung 4.86 ist das Ergebnis der Anwendung des
Faltungskerns mit Umgebungsluft zu sehen. Es ist deutlich zu erkennen, dass die
Kriimmung des Schattens gut mit der Messung {iibereinstimmt. Der nach wie vor
erkennbare Unterschied in der Intensitit des Schattens ist darauf zuriickzufiihren, dass die
Detektoreffizienz noch nicht angewandt wurde. Abbildung 4.87 zeigt dagegen die
Anwendung des zweiten Faltungskerns ohne Umgebungsluft, der lediglich die
detektorinhédrente Streuung wiedergibt. Durch diesen Faltungskern wird die Simulation so
gut wie gar nicht verdndert.
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Abbildung 4.85: Ermittlung der PSF durch Simulation eines Nadelstrahls
(200keV) fokussiert auf die Detektormitte unter Einbeziehung von Umgebungsluft
(Sim.1) und ohne Luft (Sim.2)
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Abbildung 4.86: Vergleich der Messung des TKOl auf Position X2 mit der

Simulation, bei der der erste Faltungskern aus Abbildung 4.85 (detektorinhirente
Streung + Umgebungsluft) angewandt wurde
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Der Verlauf der Kriimmung zeigt im Nahbereich auBlerhalb des Schattens besonders gute
Ubereinstimmung, im Bereich des Schattens scheint sie jedoch in der Simulation etwas
starker auszufallen. Dies ist mit dem etwas verkiirzten Luftweg — um die Probenlénge
vermindert - zu begriinden.

Die Einbeziehung der ermittelten Detektoreffizienz und der PSF aus detektorinhdrenter
Streuung kombiniert mit Streuung an Luft konnte schlieBlich sehr gute Ubereinstimmung
mit der Messung erzielen, siche Abbildung 4.88.

Sim. +Faltung

Simulation
Messung lf

0.8
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rel. intens.
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0.z

| | | | | |
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pixel #

| | |
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Abbildung 4.87: Vergleich der Messung des TKO1 auf Position X2 mit der Simulation
nach Anwendung des zweiten Faltungskerns aus Abbildung 4.85 (detektorinhdrente
Streung ohne Umgebungsluft) . Die im roten Graphen (Messung) zu sehende
Krimmung kann somit durch detektorinhdrente Streuung allein nicht beschrieben
werden.
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Abbildung 4.88: Vergleich der Messung des TKO1 auf Position X2 mit der Simulation unter
Beriicksichtigung der in der MC-Simulation ermittelten Detektoreffizienz. Fiir den Faltungskern

wurde detektorinhdrente Streuung und Streuung an Umgebungsluft angenommen (Abbildung
4.85)

5. Diskussion und Conclusio

Projektion

Ein Programm wurde erstellt, um die Projektion eines einfachen Testkorpers bei
Durchstrahlung mit Rontgenstrahlung und dessen Streuung zu simulieren. Die Ergebnisse
konnten entsprechend ihrer Partikelhistorien unterteilt werden, um durchdringende und
gestreute  Strahlung quantifizieren zu konnen. Als Rontgenquelle wurde ein
richtungsabhingiges Spektrum verwendet, das anhand des analytischen Modells von Ebel
[ebe06] berechnet wurde. Die Ergebnisse wurden so wie bei der Messung auf die Intensitit
des ungestreuten (weilen) Strahls normiert. In der ersten Vereinfachung wurden lediglich
die Wechselwirkungen der Photonen in der Probe simuliert. Die Zéhlung {iber einen
Matrixdetektor erfolgte entweder als Photonenzahl oder Energie. Als Probenmaterial
wurden reine Elemente angenommen, Streuung an der Umgebungsluft oder im Detektor
sowie Fluoreszenz oder Sekundérelektronenprozesse in der Probe wurden vernachlissigt.
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Fir alle simulierten Testkorper und Positionen konnten bei den anfinglichen
Vereinfachungen nur miBige Ubereinstimmungen mit den Messungen erzielt werden. Die
relativen Abweichungen betrugen zwischen 50% im Al-Bereich und 150% im Bereich
hinter Al und Fe. Die Simulationen waren aber bereits hilfreich, um die Einfliisse
unterschiedlicher Parameter wie Messposition (Abstand zur Réhre und zum Detektor) und
Strahlaufhirtung qualitativ bestimmen zu konnen. Im Unterschied zur Messung konnten
ndmlich Streuprofile energieaufgelost betrachtet werden, die je nach betrachtetem
Energiekanal unterschiedliche Verhéltnisse der Intensititen und deswegen unterschiedliche
Formen aufwiesen.

Bei optimaler Beriicksichtigung und vollstdndiger Kenntnis aller Einflussfaktoren konnte
die Kriimmung und die Intensitit des Schattenprofils hinter dem Fe-Stab als weiterer
Anhaltspunkt zur Ermittlung oder Uberpriifung der Detektoreffizienz herangezogen
werden. Die Library Least Square MC-Methode konnte dafiir angewandt werden, dhnlich
wie das von Guo et al. [guo04] zur Ermittlung von Elementkonzentrationen in der
Rontgenfluoreszenz vorgeschlagen wurde. Jedoch miissten fiir eine solche Methode
wesentlich mehr Profile des gleichen Probenkorpers mit unterschiedlichen Materialien
gemessen und simuliert werden.

Streuung

Die Simulation zeigte bereits in dieser vereinfachten Form, dass trotz der bereits schon sehr
hohen Rohrenspannung von 200kV Streueffekte in der Probe (primédr und sekundir)
maximal etwa 1% der Intensitét hinter der Probe ausmachen, obwohl bei dieser Energie die
inkohdrente  Streuung  bereits den  hauptsdchlichen  Beitrag zum  totalen
Massenabsorptionskoeffizienten beitrégt (siche Abbildung 2.4). Die kohirente Streuung
tragt jedoch interessanterweise den groBeren Teil zur Streuung bei, obwohl der
Absorptionskoeffizient fiir kohdrente Streuung bei 200keV mehr als eine Grofenordnung
unter dem der inkohdrenten Streuung liegt. Erkldren ldsst sich das am besten mittels des
differentiellen Wirkungsquerschnitts fiir Streuung. Der Offnungswinkel des Strahlkegels ist
etwa 15°. In der detektornahen Position treffen die Strahlen nahezu senkrecht auf die Probe,
und bei kleinen Streuwinkeln dominiert die kohérente Streuung (sieche Abbildung 2.6). In
der detektorfernen Position sind Streueffekte weit unter 0,5% beteiligt.

Eine andere Simulation zeigt, dass sekundire inkohdrente Streuung bei einem noch
kleineren Probenkdrper in der detektornahen Position etwa im Bereich der priméren
kohdrenten Streuung liegt (Abbildung 4.36). In allen Féllen zeigt sich der inkohirente
Anteil relativ unabhédngig gegeniiber der Lage von Inhomogenitéten (im vorliegenden Fall
der Fe-Stab im Al), was zur Vereinfachung der Berechnung eine Aufteilung in Schichten
vorschlagen lésst.

Der in dieser Studie festgestellte Beitrag zur Streuung ist etwas geringer als bei Miceli et al.
[mic07], wo bei einem zu TKO1 vergleichbaren Probenkdrper jedoch hdoherer
Rohrenspannung und groBerem Offnungswinkel des Strahlkegels der Anteil der Streuung
bis zu 5% betrug.
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Effekte durch Wechselwirkungen mit dem Detektor

Die in der bisherigen Simulation gemachten Ergebnisse wiesen trotz Betrachtung von
sekunddren und hoheren Streueffekten immer noch betrdchtliche Abweichungen zur
Messung auf. Bei der genaueren Untersuchung von Streuung und deren Auswirkungen auf
das Projektionsbild zeigte sich, dass Streueffekte hochstens in der Gréflenordnung von 1%
einzuordnen sind, die Abweichungen zu Messungen betrugen aber ein Vielfaches davon.
Abgesehen von moglichen Ungenauigkeiten der Fundamentalparameter waren bis dahin
zwei weitere Fehlerquellen in der Simulation unberiicksichtigt. Einerseits ist das
verwendete Modell zur Berechnung der richtungsabhidngigen Rohrenstrahlung nur bis
50kV gesichert, Simulationen zeigen bereits deutliche Abweichungen bei 200kV Spektren.
Andererseits zeigte ein frither Versuch der Modellierung der Absorption im Szintillator und
die kanalweise Betrachtung des Streubildes, dass der Detektormodellierung in der
Simulation eine viel groflere Bedeutung beigemessen werden muss als anfanglich vermutet.
Das grofBite Problem dabei war aber, dass weder Angaben zur Detektoreffizienz gemacht
werden konnten, noch ausreichende Information iiber den genauen Aufbau des Detektors
verfiigbar waren. In der Dokumentation des Detektors wurden Mo oder Graphit als
Szintillatorschutzschicht angegeben, es war jedoch nicht ausfindig zu machen, welche
Schicht wirklich eingebaut war. Eine vergleichende Simulation (Abbildung 5.1) zeigte,
dass die Schutzschicht {iber dem Szintillator wohl aus Graphit bestehen musste. Die
Ubereinstimmung bei Verwendung einer C-Schutzschicht {iber dem Szintillator war um
einiges besser.

Die detektorinhdrente Streuung wurde in einem Schichtenmodell auf unterschiedliche
Weise betrachtet. Einerseits in einem einfachen analytischen Modell, das nur die
Absorption in der Szintillatorschicht beschreibt, andererseits durch die MC-Simulation. Die
MC-Simulation zeigte, dass dieses analytische Modell zwar filir eine gewisse
Schichtenfolge brauchbar war (Al-Mo-Gd), bei einer anderen Schichtenfolge jedoch grof3e
Abweichungen sowohl zur Messung als auch zur MC-Simulation aufwies (Al-C-Gd). Die
MC-Simulation wies trotz immer noch hoher Abweichungen gewisse Ahnlichkeiten zu
einer Messung am Hasylab [rei07] auf; das erste lokale Maximum der analytischen
Detektoreffizienz fehlte ndmlich sowohl der Messung als auch der MC-Simulation.
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Abbildung 5.1: Vergleichende Simulation des TKO1 auf Position X2, einmal mit Mo-Schutzschicht (links)
und einmal mit Graphit-Schutzschicht {iber dem Szintillator (rechts)
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Die kanalweise Betrachtung des Streubildes (Abbildung 4.12, Abbildung 4.13) zeigte
bereits vorher, dass die Unterdriickung des langwelligen Bereichs des Spektrums bis etwa
40keV zu wesentlich besserer Ubereinstimmung mit der Messung fiihrte. Dies
korrespondiert auf jeden Fall mit der in der Simulation ermittelten Detektoreffizienz.

Das zum Schutz des Detektors vorgelagerte Al-Blech (1mm) zeigte sowohl bei der
Detektoreffizienz als auch bei der im Folgenden betrachteten Punktaufbreitung keinen
signifikanten Einfluss. Einstreuungen durch einen Al-Rahmen konnen ebenso
vernachléssigt werden.

Die Plots fiir die deponierte Energie zeigen ab etwa 100keV einen Bereich, der bis etwas
iiber 200keV nahezu linear abfillt.

Punktverbreiterung infolge detektorinharenter Streuung

Die Ubereinstimmungen der Simulationsergebnisse konnten durch Einbeziehung eines
einfachen Modells zur Detektoreffizienz grundsitzlich verbessert werden, jedoch war ein
anderer systematischer Fehler damit nicht zu erkldren. Bei der Differenz zwischen dem
gemessenen und dem simulierten Streubild des Probenkorpers TKO1 gab es einen
gewolbten Anstieg der Intensitdt des Schattens zum Rand hin, der speziell in der
Messposition X2 sehr deutlich zu sehen war. Genauso fiel die Intensitit der daneben
passierenden weillen Strahlung im Bereich kurz vor dem Beginn des Schattens stark ab. Die
Projektion schien also unscharf, ein Teil der in einem Pixel gemessenen Intensitdt wurde
auf benachbarte Pixel iibertragen. Es wurde angenommen, dass dies durch Streuung der
Strahlung in den Schichten des Detektors verursacht wurde. Das Ubersprechen der
Pixelinformation durch Spiegelung des Szintillationslichts an der Graphit oder Mo-Schicht
wie bei [lia04] und [fro98] wurde nicht in Betracht gezogen.

Die Simulation der Streuung in den Detektorschichten konnte nicht in die Simulation der
Projektion integriert werden, da sich die Statistik der Ergebnisse damit drastisch
verschlechterte. Stattdessen wurde eine Point Spread Function (PSF) anhand eines auf die
Detektormitte fokussierten Nadelstrahls ermittelt. Es konnte auf mathematischem Weg
gezeigt werden, dass die Faltung mit einem Kern dhnlich dem Simulationsergebnis fiir die
PSF die Wolbung im Messergebnis grundsétzlich erkldren konnte.

Genauere Untersuchungen zeigten, dass die Szintillatorschutzschicht aus Graphit bestehen
musste, was aus der Dokumentation nicht hervorging. Mit diesem Aufbau und dem 1mm
starken Al-Schutzblech davor wurde eine neue PSF {iber die Simulation der in der Gd-
Schicht deponierten Energie ermittelt. Dabei zeigte sich, dass die detektorinhdrente
Streuung vernachldssigt werden kann. Anwendung einer zweiten PSF, bei der auch
Streuung an der Umgebungsluft in Betracht gezogen wurde, zeigte jedoch einen starken
Einfluss der Umgebungsluft. Dies war bereits bei einer Simulation mit MCNP zu sehen, bei
der testweise Luft im Strahlengang angenommen wurde (sieche Abbildung 4.55). Ein so
starker Einfluss von Streuung an Luft wurde nicht unmittelbar erwartet, da die mittlere freie
Wegliange von Photonen mit nur 50keV (~40m) die Abmessungen der CT Anlage bereits
um ein Vielfaches iiberschritt.
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Vergleichende Simulationen mit MCNP

Um das eigene Programm zu iiberpriifen wurden vergleichende Simulationen mit dem
Paket MCNP erstellt. Zwei Projektionen des Testkorpers TKO1 an der Position X2 fiir
jeweils monochromatische Kegelstrahlen von 100keV und 200keV zeigen verhéltnisméBig
gute Ubereinstimmung mit der eigenen Entwicklung. Die relativen Abweichungen des
Schattenprofils sind als Anregungsprozesse durch sekundére Elektronen zu interpretieren.
Diese machen etwa 1% der Intensitit im Schatten aus und sind somit von der
GroBenordnung vergleichbar mit Effekten aus kohdrenter und inkohédrenter Streuung.

Der Ubergang der Simulation zum richtungsabhingigen R&hrenspektrum wurde durch
direkte Simulation des Elektronenstrahls mit der W-Anode im gleichen System mit dem
Probenkorper geldst, da die Einbindung eines vorher berechneten Spektrums nicht mit
vertretbarem Aufwand moglich war. Dadurch waren die Ergebnisse des eigenen
Programms mit MCNP ab dieser Stufe nicht mehr direkt vergleichbar. Die in Abbildung
4.51 gezeigte Differenz resultiert aus dem hoheren Anteil des langwelligen Bereichs des
Spektrums in der MCNP Simulation, wie spdter bei den Rohrenspektren noch genauer
behandelt wird.

Das System wurde sukzessive um Rahmenbedingungen aus der Messung erweitert, wie
Streuung an der Umgebungsluft und in den Schichten des Detektors. Qualitativ wurden
dabei einige in der Messung beobachtete Effekte entdeckt. So zeigte die Streuung an der
Umgebungsluft einen Wdlbungseffekt im Intensititsverlauf des Schattens zu hoherer
Intensitdit am Rand (Abbildung 4.53), dessen Ursprung bisher nur in der Streuung im
Detektor vermutet wurde. Bei der Messung des ungestreuten Rohrenstrahls sowie auch des
sogenannten Graubildes ergab sich eine Umkehrung des erwarteten Intensitdtsverlaufs.
Simulationen zeigten, dass dies moglicherweise auf Streuung in Luft und Streuung in den
Detektorschichten zuriickzufiihren ist. Es konnten somit qualitativ einige unerwartete
Effekte erkliart werden, quantitativ waren die Abweichungen jedoch immer noch sehr groB.

Rohrenspektren

Das analytische Modell von Ebel [ebe06] ist zwar nur bis zu einer Réhrenspannung von
50kV experimentell gesichert, seine Anwendung bis Spannungen von 200kV war aber
wegen der hohen Zeitersparnis bei der Berechnung von richtungsabhingigen Spektren von
hohem Interesse. Im Vergleich zu MCNP-Simulationen zeigte sich bis 50kV gute
Ubereinstimmung, fiir nicht zu flache Ausfallswinkel der Photonen sogar bis 100kV.
Dartiber zeigten sich zunehmende Abweichungen, die zu flachen Ausfallswinkel noch
verstirkt wurden. Die grofBten Abweichungen waren zum langwelligen Ende des Spektrums
hin zu bemerken.

Die Verwendung des analytischen Modells erscheint jedoch im Zusammenhang mit der
Durchstrahlungssimulation fiir die CT dennoch gerechtfertigt, da im Bereich der hochsten
Detektoreffizienz des hier verwendeten Szintillatordetektors bei etwa 100keV die relativen
Abweichungen nicht von hoher Relevanz waren. Die hier ermittelte Detektoreffizienz ist
glinstiger weise gerade in den spektralen Bereichen hoher Unsicherheiten bei der
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Simulation des Rohrenspektrums sehr niedrig. Aus diesem Grund scheint die genaue
Modellierung der Rohrenspektren hier eine eher untergeordnete Rolle zu spielen.

Betrachtung der Simulation unter Beriicksichtigung aller bisher
gewonnenen Erkenntnisse

Die Anwendung der Detektoreffizienz, die durch MC-Simulation der in der
Szintillatorschicht deponierten Energie ermittelt wurde, konnte das Simulationsergebnis
quantitativ bereits sehr nahe an das Simulationsergebnis bringen. Jedoch erst die 2D-
Faltung mit dem Faltungskern aus der PSF, die unter Beriicksichtigung der
detektorinhdrenten Streuung kombiniert mit der Streuung an Umgebungsluft ermittelt
wurde, konnte gute Ubereinstimmung erzeugen. Wichtig war dabei, die Streuung der Luft
nicht bei der Durchstrahlung sondern im Faltungskern zu berticksichtigen.

Unsicherheiten bestehen nach wie vor in der exakten Ermittlung der Detektoreffizienz, da
mit MCNP gerade fiir niedrigere Energien zwischen 10 und 90keV nicht immer
Berechnungsergebnisse erzielt werden konnten.

Ausblick

Die scheinbare Umkehrung des Intensitétsverlaufs der weilen Rohrenstrahlung auf dem
Matrixdetektor, die sowohl bei der Messung als auch bei der Simulation mit MCNP
beobachtet wurde, konnte auf analytischem Weg und iiber das selbstentwickelte Programm
nicht nachvollzogen werden. Der Zusammenhang wird in der Streuung an Luft und
diversen Filterplatten und Detektorschichten sowie in der Detektoreffizienz vermutet und
sollte Gegenstand weiterer Untersuchungen sein. Die Simulation der Detektoreffizienz
wurde in Schritten von 10keV ermittelt; diese Schrittweite konnte verkleinert werden. Die
Abweichungen zur Messung der Detektoreffizienz (am gleichen Detektortyp) von Reitz et
al. [rei07] sind verhidltnisméBig hoch, was auch Gegenstand zu weiteren Untersuchungen
sein sollte.

Die fiir die Faltung verwendete PSF stammt aus einem Nadelstrahl von 200keV
monochrom. Diese Naherung wurde gemacht, da der Verlauf im wesentlichen Bereich der
PSF anndhernd gleich war. Unterschiede sind bei grofleren Abstinden zum
Nadelstrahlfokus zu erwarten, wo die Intensitit jedoch bereits sehr gering ist. Fiir eine noch
genauere Simulation wire es sinnvoll, die PSF fiir unterschiedliche Energiekanéle zu
ermitteln und entsprechend anzuwenden.
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Appendix A: Simulationskonfigurationen (MCNPX)

In diesem Abschnitt werden die wichtigsten Konfigurationen aufgelistet, die fiir die
Simulationen mit MCNP erstellt wurden, um fiir spitere Studien als Beispiel dienen zu
konnen.

Rohrenanode

Konfiguration zur Simulation eines von der Anode ausgehenden Strahlkegels, der durch
Abbremsung von 200kV Elektronen aus einem Nadelstrahl 45° zur Anodenoberfldche
erzeugt wird. Der unter 45° austretende Teil des Strahlkegels wird in einem Punktdetektor
mit dem Radius von 0,Imm gemessen. Die Energieauflosung betrdgt 100eV im Bereich
von lkeV bis 200keV.

c target, pure element, 45/45 degrees, 200kV
c 500 energy bins, point source, e-Database
1 74 -19.3 -1
2 0 1 -2
3 0 2
1 box -2 -2 0 400 040 001
2 so 20

mode p e

m74 74000. 1 $Tungst
imp:p 110 s$1, 2
imp:e 110 $1, 2
phys:e 100 0 0 0 0 1 1 1 1 1

nps 10000000

print

prdmp 23 1

sdef POS=-5 0 -5 PAR=3 ERG=0.2 VEC=1 0 1 DIR=1
f5:p 5 0 -5 0.01 $point detector

e5 0.001 19891 0.2

fl:e 2
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TKO1

Simulation der Durchstrahlung des Testkdrpers TKO1 (Aluminiumwiirfel mit Eisenkern)
von einem Kegelstrahl mit einem 200kV W-Rohrenspektrum. Der Elektronenstrahl und die
Anode werden von einer 1,4mm dicken Al-Réhre umschlossen, die gleichzeitig als Filter
(Austrittsfenster) dient. AuBerhalb der Rohre ist Umgebungsluft angenommen. Zur
Eingrenzung des Systems ist der gesamte Aufbau inklusive Matrixdetektor von einem
Kegel umgeben, aulerhalb dessen jede Historie abgebrochen wird.

c simulation electron source -> brems/xrf -> TK0l -> tally grid

1 26
2 13
3 74
30 13
31 0
4 204
5 0
1

2

3

31

32

4

5

mode p e
m26 26000
ml3 13000
m74 74000
m204 7000.
8000.

c electron

-7.68 -1

-2.694 1 -2

-19.3 -3

-2.694 31 -32

-31 3

-0.001225 2 32 -4
4

Ur r Uy Uy Uy Ur >

rcc 0 -2.295 0 0 4.59 0
box -2.01 -2.295 -2.01 4
box -1 -0.707 -24.071 O
rcc -4 0 -24.071 8 0 0
rcc -4 0 -24.071 8 0 0
trc 0 0 135 0 0 -170 35
so 300

. 1 SFe
. 1 sAal
. 1 sSw
-0.755636 SAir
-0.231475 18000. -0.
1 5r 0 s
1 5r 0 s

TKO1 Fe pole

TKO1 Al cube

Tube target W

Tube (Al filter)
evacuated tube
Confinement cone (air)
outer world

0.29 $ TKOl pole
.02 000 4.59 00 0 4.02 $ TKO1l cube
1.414 01 0 -1 0.5 0 0.5
4
4.14 $ x-ray tube (Al filter)
5 Sconfinement cone

$ outer confinement sphere
012889
1, 5
1, 5

source starting from point
0 -24.071 PAR=3 ERG=0.2 VEC=-1 0 0 DIR=1

129.787 0 00 -1 0 60
10231 20.48
10231 20.48

0 $ matrix detector

c default tally to count backscattered electrons

sdef POS=2
print
prdmp 23 1
fir5:p 0 O
fs5 -20.48
c5 -20.48
c

fl:e 5
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Nadelstrahl

Simulation eines
Szintillatordetektors im Schichtenmodell.

61
62
71
72
73
64
65
10001
10002
10003
10004
c
c
c ...
10510
10511
10512

mode
ml3
m74
m204

monochromatischen Photonen-Nadelstrahls

Sconfinement cone

40.
40.

0.

40.
40.

13 -2.694 -61 FCL:p=-1

42  -10.2 -62 FCL:p=-1

64 -7.877 -71 FCL:p=1

64 -7.877 -72 FCL:p=1

64 -7.877 -73 FCL:p=1

14 -2.32 -64 FCL:p=-1

82 -11.33 -65 FCL:p=-1

204 -0.001225 61 62 71 72 73 64 65 -5

0 5 $ outer world
trc 0 0 135 0 0 -170 35 5
so 500 $ outer confinement sphere

box -20.48 -20.48 129.787 40.96 0 0 O
box -20.48 -20.48 129.887 40.96 0 0 O
box -20.48 -2 129.937 40.96 0 0 O
box -20.48 0 129.937 40.96 0 0 O
box -20.48 0.04 129.937 40.96 0 0 O
box -20.48 -20.48 129.987 40.96 0 0 O
box -20.48 -20.48 130.087 40.96 0 0 O
px -20.44

px -20.4

px -20.36

px -20.32
further sections analogical

px -0.08

px -0.04

px 0
p e
13000. 1 sSAl
74000. 1 sw
7000. -0.755636 SAir
8000. -0.231475 18000. -0.012889
42000. 1  $Mo
64000. 1 SGd
14000. 1 $si
82000. 1 S$Pb

1 7r 0 $1, 12
1 7r 0 s 1, 12

c monocromatic photon point source

sdef pos=0 0 -24.071 erg=0.2 par=2 vec=0 0 1 dir=1

nps 1000000000

o —
print
prdmp
c ———
fl6:p

29 1

72

fsl16 -10001 -10002 509i -10512

f26:e

72

fs26 -10001 -10002 509i -10512

C

c default tally to count backscattered electrons

fl:p 5

$ Confinement sphere

96
96

2
04

2
96
96

OO OO o oo

[cNoNeoNeoNeoNeNe)

[cNoNeoNeoNoNeNe)

O OOoOOoOOoOOo

auf die Mitte

.05
.05
.05
.05

$Al
$SMo
$Gd
$Gd
$Gd
$Si
$SPb

(air)

des
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