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RESUMO

O uso de espectrometros de ressondncia paramagnética eletronica — RPE — na dosimetria das radiacdes ¢
conhecido ha mais de 4 décadas, sendo uma importante ferramenta na determinagdo retrospectiva de doses
absorvidas [5]. Para se estimar a dose absorvida pela amostra, ¢ necessario conhecer a amplitude pico a pico da
assinatura da substancia no seu espectro de RPE, mas essa informagdo pode ser comprometida pela presenca de
informagdes espurias: o ruido, de natureza aleatdria e baixa intensidade; e o comportamento da linha de base,
resultado do acoplamento entre o ressonador, o tubo e a amostra analisada. Devido as caracteristicas intrinsecas
das trés componentes principais do sinal, ou seja, assinatura, ruido e linha de base, a analise no dominio das
frequéncias permite que, através de técnicas de pos-processamento, as informagdes espurias sejam filtradas.
Neste trabalho, um algoritmo que recupera a assinatura de uma substancia foi implementado. A Transformada
Discreta de Fourier ¢ aplicada ao sinal e, sem a intervengdo do usudrio, filtra-se o ruido. A partir do sinal
filtrado, recupera-se a assinatura por Transformada Inversa Discreta de Fourier. A amplitude pico a pico e,
consequentemente, a dose absorvida, sdo calculadas com erro inferior a 1% para sinais em que a linha de base
tem formato linear. Alguns casos mais gerais estdo sendo estudados e, com pouca intervengdo do usuario, é
possivel obter a mesma margem de erro.

1. INTRODUCAO

Os espectros fornecidos por espectrometros de RPE podem ser considerados como a soma de
trés componentes: a assinatura, o ruido e a linha de base.

A assinatura, caracteristica do material e da dose por ele absorvida, ¢ a informacao de fato
relevante para a estimativa dosimétrica. O ruido, tipico de todos os mecanismos eletronicos, €
de natureza aleatoria e de baixa intensidade, quando comparado a amplitude pico a pico da
assinatura. A linha de base, comum na area de espectrometria, ndo ¢ de natureza aleatoria, e
seu formato depende tanto do espectrometro, quanto da substincia analisada. Pode assumir
diversos formatos mas, em muitas situacdes, o espectro pode ser obtido de modo que a linha


mailto:fpbvieira@gmail.com
mailto:joyce.bevilacqua@gmail.com
mailto:rodrijr@ipen.br

de base tenha formato linear [1]. A Fig. 1 ilustra um espectro simulado e identifica cada

componente.
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Figura 1. Espectro simulado com as componentes
destacadas

O ruido aleatorio pode ser diminuido com melhoria do hardware, mas essa op¢ao esta restrita
aos fabricantes dos espectrometros e exige altos investimentos. Outra forma de diminui-lo ¢
através de repetidas varreduras, o que pode tomar grandes periodos de tempo. Uma terceira
forma € o pds-processamento matematico, a qual sera explorada nesse trabalho.

A linha de base ¢ intrinseca a espectrometria de RPE, sendo causada, entre outros motivos,
pela interacao entre a cavidade do ressonador e a substincia analisada. Sua forma depende do
espectrometro e da substancia analisada, de modo que o pds-processamento matematico
também se mostra uma forma viavel de tratamento.

De particular interesse para a area de dosimetria das radiacdes ¢ a amplitude h pico a pico da
assinatura, como exibido na Fig. 2. Em algumas substancias paramagnéticas com
caracteristicas dosimétricas, ¢ possivel associar a variagdo da amplitude h com a dose
absorvida pela amostra, sendo que essa relacao € linear para um grande intervalo de doses. A
alanina, por exemplo, ¢ um aminodcido com caracteristicas dosimétricas comumente
utilizado em dosimetria, para um intervalo de doses de 1 Gy até 10° Gy [4].

Com o intuito de se obter, a partir do sinal amostrado, uma estimativa da amplitude da
assinatura com erro inferior a 1%, o pds-processamento matematico deve suprimir o ruido e a
linha de base, a0 mesmo tempo preservando o maximo possivel da assinatura.

Essa tarefa pode ser executada no mesmo dominio da varidvel controlada pelo espectrometro
ou em outro, através de transformadas. No grupo das técnicas que fazem o processamento no
mesmo dominio da variavel controlada pelo espectrometro, destacam-se as de interpolacao
polinomial e as de inferéncia Bayesiana. No grupo das técnicas que se valem de
transformadas, a Transforma Discreta de Fourier — TDF, assim como sua versao janelada, e a
Transformada Wavelet Discreta - TWD sao as mais representativas.
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Figura 2. Espectros experimentais de (a) hidro-
xiapatita natural e de (b) DL-alanina

Levando-se em conta as caracteristicas fisicas dos sinais de RPE, as transformadas sdo de
particular interesse. Devido as propriedades do ruido no dominio das frequéncias e a
simplicidade da Transformada Discreta de Fourier, essa técnica foi escolhida para a
elaboracdo do algoritmo.

Na andlise de Fourier, o significado fisico da varidvel independente do sinal ndo ¢ relevante.
Nao obstante, ¢ muito comum que os autores dessa area denominem essa variavel por tempo
[2], de modo que a transformada de Fourier tem como variavel independente o inverso do
tempo, ou seja, a frequéncia. Dessa forma, mesmo que a variavel do problema nio seja
temporal, os termos dominio do tempo e dominio das frequéncias sdo utilizados para se
referir, respectivamente, ao dominio do sinal e de sua transformada.

No caso particular deste trabalho, baseado em espectrometria de RPE ndo pulsada, sera
adotada a seguinte nomenclatura: o dominio do campo se refere a varidvel independente do
sinal, que ¢ a intensidade do campo magnético aplicado; o dominio de sua transformada, que
se refere ao inverso de uma intensidade de campo magnético, ndo tem significado fisico, e
serda chamado de dominio das frequéncias.

Quando analisadas no dominio do campo, as componentes do espectro ndo sao facilmente
distinguiveis, ja que tanto o ruido quanto a linha de base estdo presentes em todos os campos
em que a assinatura também esta. Porém, quando analisadas no dominio das frequéncias, as
diferengas ficam mais evidentes: o ruido se distribui, de maneira também aleatoria, por todas
as frequéncias do espectro, com pequenas intensidades para cada frequéncia; a linha de base
ocupa apenas as frequéncias mais baixas do espectro, com coeficientes de grande magnitude;
e a assinatura se expressa de maneira relevante nas frequéncias médias/baixas do espectro. A
Fig. 3 permite visualizar as caracteristicas de cada componente do sinal através do valor
absoluto da TDF.

O comportamento descrito sugere uma abordagem para a eliminagdo do ruido: identificar a
frequéncia de corte, aplicar um filtro passa-baixa na TDF e reconstruir o sinal pela TIDF.

Neste trabalho, uma técnica de filtragem automatica do ruido foi desenvolvida, testada em

espectros simulados e aplicada em espectros experimentais obtidos por um espectrometro
Bruker, modelo EMX, operando na banda X.
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Figura 3. Valor absoluto da TDF do (a) sinal
simulado na Fig. 1 e de suas componentes
(b) assinatura, (¢) ruido e (d) linha de base

Na secdo 2, ¢ feita a modelagem matematica do sinal, que dara origem ao algoritmo, descrito
na se¢do 3. Na sec¢do 4, o algoritmo ¢ aplicado sobre diversos sinais, tanto simulados quanto
experimentais, e os resultados sao discutidos.

2. MODELAGEM DO SINAL

Como a varidvel independente de um sinal de RPE ndo ¢ relevante para a andlise feita neste
trabalho, todos os sinais simulados sdo amostragens de uma fun¢do S de dominio [0,1],
escrita como a soma de trés componentes: w, a assinatura do material, r, o ruido AWGN, de
carater aleatdrio e de baixa intensidade relativamente a amplitude da assinatura; ¢ b, a linha
de base. Pode-se escrever

S) =w()+r()+b(t) (1)

A escolha do dominio [0,1[ ¢é feita sem perda de generalidade, ¢ permite que alguns
resultados classicos sobre TDF sejam utilizados sem fatores de escala nem translagdes. Como
a TDF atua sobre uma sequéncia de valores, a escolha das extremidades t; € ty do dominio
[ti, t[ ndo € relevante para a andlise.

A amostragem da fungdo S pode ser feita em qualquer quantidade N de valores t;, com
k=0,1,..,(N —1), igualmente espacados ou ndao. Porém, escolhendo-se N = 2™, com
m € N, e valores de t, igualmente espagados, o algoritmo pode utilizar a Transformada
Répida de Fourier — TRF para calcular a TDF, acelerando os calculos.

Mesmo que o sinal fornecido por um dado espectrometro ndo tenha essas duas caracteristicas,
basta que se utilize um algoritmo para interpolar os dados, completando uma malha
igualmente espagada de 2™ pontos. Na discussdo a seguir, sera presumido que todas as
amostragens sao desse tipo, sendo
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ty == )
comk=0,1,..,(2M™ —-1).
O ruido r, quando amostrado, produz uma distribui¢do normal de média nula e variancia 2:
r,~N(0,0?%) 3)

A linha de base b pode assumir diversas formas, dependendo da substincia analisada, do
recipiente que a contém e da cavidade do ressonador. Fazendo-se a hipotese de que ela tem
formato de reta [1], pode-se escrever

b(t)y=A-t+B €))
comA4,B € R

A assinatura w depende da substincia analisada. Considerando-se uma substancia com
apenas um centro paramagnético, sem se levar em conta o acoplamento hiperfino, o espectro
de RPE tem o formato de derivada de gaussiana [3], como pode ser visto na Fig. 1.

Para uma derivada de gaussiana centrada em ¢ = 0 com maximo igual a 1 e minimo igual a
-1, consequentemente com amplitude pico a pico igual a 2, tem-se

c%-t?

w(t) = —% e 2c% (%)

Para todo t € [0,1], tem-se que w(t) > 0, ou seja, a assinatura esta presente em todos os
instantes. Porém, se |t| > 3,04 - ¢, tem-se que w(t) < 0,05, de modo que o parametro ¢ esta
relacionado a largura do intervalo tal que a assinatura se mantenha, em modulo, superior a
5% de seu valor maximo. A Fig. 4 exibe os graficos de w(t—0,15), w(t —0,35) ¢
w(t — 0,75), respectivamente para ¢ = 0,01, ¢ = 0,04 e ¢ = 0,07.

c=001 =004 ¢ =0.07 —w(t-0,15)
— w(t-0,35)
0.5 —w(t-0,75)

Intensidade do sinal

L 1 1 L 1 1 L 1 1

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9
t

Figura 4. Grafico da assinatura variando-se £, e ¢

Nas condigdes acima, o sinal proveniente de uma substancia com um Unico centro
paramagnético, sem o acoplamento hiperfino, com ressonancia em t = t;, ¢ dado por uma
amostragem da fungao
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S(t) = — e 2¢2 4+r(t)+A-t+B (6)

No caso de mais de um centro paramagnético, considerando-se o acoplamento hiperfino, o
espectro exibe n linhas em t4, t,, ... , t,, com amplitudes pico a pico respectivamente iguais a
hy, hy, ..., hy,, € o sinal € uma amostragem da fun¢ao

c2—(1:—tj)2

Sk [ oe—g .
S(t)=27' e %
=1

A Fig. 5 exibe duas amostragens de (7) com diferentes valores de n, t;, hj, ¢, 0, A e B.

+r(t)+A-t+B (7

2 ‘ ‘ A=0 5=0.1

1 B=0.5 ¢=0.01 .
O, _
'1 C | | Il Il |

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

t
(b)n=2,t,=06,h =2,1,=07,h,=2
2 T T T
1 A=0.3 5=0.02
B=-0. c=0.04

Figura 5. Amostragens de (7) com (a) t; = 0,3 e
h1=2e(b)t1=0,6,t2=0,7eh1=h2=2.

3. ALGORITMO

Inicialmente, considere A = 0 e B = 0, ou seja, a linha de base ¢ nula. A Fig. 6 exibe uma
amostragem de apenas um centro paramagnético € sem o acoplamento hiperfino nessas
condigdes, com o = 0,1, ¢ = 0,03 ¢ ressonancia em t; = 0,5, assim como o modulo da TDF
do sinal e de cada componente.

Percebe-se que, para frequéncias superiores a 20 Hz, os valores do modulo da TDF do sinal
sao influenciados, praticamente, apenas pelo ruido. Uma filtragem na TDF, eliminando os
coeficientes referentes a essas frequéncias, fard com que o sinal filtrado, reconstruido por
TDIF, seja menos influenciado pelo ruido. Dessa forma, da-se relevancia as informagdes de
baixa frequéncia do espectro, predominantemente referentes a assinatura.
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Figura 6. Sinal simulado sem linha de base no
(a) dominio do campo e no (b) dominio das
frequéncias (médulo da TDF)

Para se decidir a frequéncia de corte do filtro, relacionar-se-a a frequéncia referente ao maior
coeficiente, em modulo, da Transformada de Fourier - TF da assinatura, denominada A, ;max,
com a frequéncia A, a partir do qual o modulo da TF assume valores inferiores a 1% do seu
maximo. Ainda na Fig. 6, estdo ilustradas essas frequéncias.

Para se relacionar A, € Ay, max, 5S40 necessarias algumas propriedades da TF. Na descricdo a
seguir, utiliza-se a defini¢do de [2] de TF, denota-se por F[f(t)](1) = f(1) a TF de uma
funcdo f integravel em R, de classe C* e i representa a unidade imaginaria.

a-t

Se f for uma gaussiana, f(t) = e~ 2, a € R, sua TF também ¢ uma gaussiana, dada por

= [C e ®
A TF da derivada f’ de f ¢
FIFfFOID) =i-2-f) ©)
A TF da translagdo f(t — t,) é
FIF(t = t)](A) = e~ 4% - () (10)

Combinando-se essas propriedades, conclui-se que a TF da assinatura da equacdo (5), com
ressonancia em t,, ¢

A2¢2

Flw(t —to)](A) = i1 e At 2 e™ 2 (1)

Radio 2014, Gramado, RS, Brazil.



e seu valor absoluto é

A%¢c?

|Fw(t —t) ]V =1-V2m-e 2 (12)

, . . 1
Por calculo elementar, conclui-se que o valor de (12) ¢ maximo para Ay, gy = = € por
calculo numérico € possivel estabelecer que

Aoy = 3,5716 - Ay masx (13)

Em um sinal S, porém, ndo ¢ possivel identificar A, ;qy, j4 que o maior coeficiente do
modulo de sua TDF também possui uma parcela devida ao ruido. Ainda assim, a frequéncia
relativa ao maior coeficiente do médulo da TDF de S, denotada por Ag,gx, ¢ um bom
estimador de Ay, 4y, dadas as baixas intensidades do ruido relativamente a S. A frequéncia

Acaic = 3,5716 + Ag pmqy serd usada como frequéncia de corte do filtro, dando origem ao
seguinte algoritmo, ilustrado na Fig. 7.

Calcula |S(2)| (médulo da TDF de S, Fig. 7.b)
Calcula Ag 1
Calcula A¢q;c = 3,5716 - Agmax

Exclui as frequéncias acima de A4, em S (Fig. 7.c)
Calcula a TIDF de §

A e

O sinal filtrado ¢é a parte real da TIDF de S ap6s a filtragem (Fig. 7.d).

(a) Sinal simulado (b) Médulo da TDF do sinal
1 100
0.5
0 50
-0.5
-1 . . . ‘ . 0
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0 10 20 30 40 50 60
t A
(c) Médulo da TDF do sinal filtrada (d) Sinal filtrado
100 1
0.5
0
-0.5
L 1 1 L -1 1 1 L 1 I
30 40 50 60 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
iy t

Figura 7. (a) Sinal simulado; (b) Mo6dulo da TDF
do sinal; (¢) Mddulo da TDF do sinal, filtrada;
(d) Sinal reconstruido apos a filtragem

RADIO 2014, Gramado, RS, Brazil.



Cada execucdo do algoritmo retorna o valor h da assinatura e o valor h,.pyi;r do sinal
filtrado.

As amplitudes pico a pico h da assinatura € h,.pyi;r do sinal filtrado sdo calculadas pela
diferenga entre o maximo e o minimo da assinatura e do sinal filtrado, respectivamente.

Fixados os valores de n, t;, hj, ¢, 0, A e B, a assinatura ¢ a linha de base terdo sempre o

mesmo formato para cada execu¢do do algoritmo. O ruido é calculado novamente a cada
execugao pelo gerador pseudoaleatorio do software Matlab, versao R2012b, 64-bits.

Com A # 0, os termos da TDF do sinal relativos as baixas frequéncias passam a ter, em sua
composi¢do, uma parcela referente a linha de base. Se o valor de A for suficientemente alto,
isso pode fazer com que as frequéncias de maior intensidade do espectro nao mais sejam
referentes a assinatura, e sim a linha de base, como pode ser visto na Fig. 8.

Se isso ocorrer, o valor de Ay, ;g5 € subestimado por Agmqay, € a frequéncia de corte obtida é
mais baixa que a ideal, fazendo com que partes significativas da assinatura, localizadas nas
baixas frequéncias, sejam também eliminadas.

(a)A=01,B=0 (b)A=05B=0
B Sinal B Sinal
100 — Assinatura 200 — Assinatura
—VLinha de base —Linha de base
50 100
00 10 20 ) 30 00 10 20 30
A A

Figura 8. Moddulo da TDF de um sinal simulado e suas
componentes, com ressoniancia em t; = 0,5, assinatura com
¢ = 0,05, ruido com ¢ = 0,07 e linha de base com parametros
@A)A=0,1eB=0e(b)A=0,5¢eB=0.

Para que o algoritmo tenha resultados satisfatorios, € necessario se remover, antes, a linha de
base. Dados os possiveis formatos e o compartilhamento de frequéncias com a assinatura, o
método da filtragem da TDF ndo se mostra adequado para essa tarefa.

Optou-se por um método de remocao nao automatico, porém muito utilizado na area. Um
operador escolhe um determinado nimero de pontos, no minimo 3, que ele julga fazerem
parte da linha de base e, por ajuste polinomial, ela ¢ subtraida do sinal, ainda no dominio do
campo. O sinal resultante ¢, entdo, submetido a aplicag@o do algoritmo.
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4. RESULTADOS

4.1. Espectros Simulados com Linha de Base Nula

Nesses casos, A = 0 e B = 0. Garante-se, portanto, que todos os termos de alta intensidade
nas baixas/médias frequéncias do modulo da TDF sdo predominantemente referentes a
assinatura.

Como as transformadas de Fourier de w(t) e w(t — t;) tém o mesmo moddulo, o valor de t;
ndo influencia a analise, ¢ todos os sinais simulados terdo ressonancia em t; = 0,5. A
amplitude pico a pico foi fixada em h; = 2.

Os dois parametros das simulacdes serdo o desvio-padrdo o do ruido e o valor ¢ da
assinatura. O algoritmo foi aplicado para valores ¢ € {0,005; 0,01; 0,02; 0,05; 0,09} e
o € {0,01; 0,05; 0,1; 0,15; 0,2; 0,25; 0,3; 0,35; 0,4}.

~ . . Rrebui .
Para cada execucdo do algoritmo, calculou-se o erro relativo Ah = (% — 1). Feitas 40

execugdes, computou-se a média Ah dos erros relativos. A Tabela 1 exibe os valores Ah de
cada caso e a Fig. 9 mostra o sinal simulado para os valores minimo e maximo de o e c,
assim como o sinal filtrado obtido ap6s a aplicacdo do algoritmo. Estdo destacados em
negrito os valores do erro relativo, em moddulo, inferiores a 0,5%; sem negrito, de 0,5% a 1%;
em vermelho, superiores a 1%.

Tabela 1. Erro relativo médio Ah para cada caso apés 40 execugdes do algoritmo

C

0,005 0,01 0,02 0,05 0,09

0,01 0,07% 0,16% 0,12% 0,26% 0,02%
0,05 0,06% 0,18% 0,20% 0,38% 0,02%
0,1 0,06% -0,56% 0,24% 0,39% -0,01%
0,15 1,58% 0,36% 0,06% 0,28% -0,24%
c| 0,2 3,29% 0,40% 0,03% 0,67% 0,17%
0,25 4,14% 0,61% -0,91% 0,05% 0,45%
0,3 12,31% 2,37% 1,20% 0,86% 0,05%
0,35 | 13,26% 3,13% 0,82% -0,59% 0,15%
0,4 11,01% 1,60% -0,61% 0,51% 0,86%

Percebe-se que a recuperagao do valor de h € tdo mais eficaz quanto menor for o ruido e mais
larga for a assinatura. Isso era esperado, ja que valores baixos de ¢ fazem com que a
assinatura tenha componentes de alta frequéncia, que sdo eliminados na filtragem, e sinais
muito ruidosos fazem com que a assinatura se confunda com o préprio ruido.
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Sinais tipicos de RPE localizam-se na porg¢ao superior direita da tabela, em que os resultados
sdo satisfatorios. Para valores de c¢ superiores a 0,01 e valores de o inferiores a 0,1, a
recuperagao foi feita com erro inferior a 0,5%.

Figura 9. Simulacdes com os valores minimo e maximo
dos parametros o e c, exibindo o sinal simulado e o
filtrado obtido apos a aplicagao do algoritmo

4.2. Espectros experimentais

A Fig. 10 exibe os espectros experimentais de dosimetros de alanina padronizados irradiados
com Co-60 e a Fig. 11 exibe as respectivas filtragens obtidas apos a aplicagdo do algoritmo.
Sao exibidos quatro espectros, referentes a doses de 5 Gy, 10 Gy, 20 Gy e 50 Gy.

O formato permite supor que A = 0, de modo que o algoritmo pode ser aplicado diretamente.

Ap6s a aplicagdo, os valores da amplitude pico a pico recuperados, respectivamente
referentes as doses de 5 Gy, 10 Gy, 20 Gy e 50 Gy, foram resumidos na Tabela 2.

Tabela 2. Amplitude pico a pico recuperada pelo algoritmo

Dose (Gy) Amplitude pico a pico

5 227,0
10 274,9
20 437,0
50 966,4
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Figura 10. Dosimetro de alanina padronizado irradiado com
Co-60, submetido a doses de S Gy, 10 Gy, 20 Gy e 50 Gy.
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Figura 11.  Espectros filtrados do dosimetro de alanina
padronizado irradiado com Co-60, submetido a doses de 5 Gy, 10
Gy, 20 Gy e 50 Gy.

Calculando-se o valor de R? desses dados, obtém-se 0,9968. Isso significa que os pontos sdo
bem ajustados por uma reta, o que confirma uma hipotese central da dosimetria das
radiagdes: ha um intervalo de doses tal que existe proporcionalidade entre a dose recebida e a
variacdo da amplitude pico a pico da assinatura.
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5. CONCLUSOES

Foi possivel concluir que a filtragem da TDF ¢ eficaz na eliminag¢do do ruido, desde que a
frequéncia de corte seja adequadamente estimada, o que ocorre se a linha de base nao estiver
presente. Caso esteja, ¢ necessdria a sua remog¢ao prévia com a interven¢ao de um operador
humano.

A andlise multirresolucao ¢ necessaria para o tratamento automatico da linha de base, o que
sugere o uso da Transformada de Fourier Discreta Janelada ou da Transformada Discreta
Wavelet; devido ao formato caracteristico das assinaturas mais recorrentes em espectrometria
de RPE na éarea de dosimetria das radiagdes, essa ultima se mostra mais promissora.

A aplicacdo do algoritmo permitiu confirmar uma hipdtese consagrada na area de dosimetria
das radiagdes, de que ha proporcionalidade entre a dose recebida e a variagdo da amplitude
pico a pico da assinatura, para um dosimetro de alanina padronizado irradiado com Co-60.
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