N
N

N

HAL

open science

Dosimétrie en radiothérapie et curiethérapie par
simulation Monte-Carlo GATE sur grille informatique
C.O. Thiam

» To cite this version:

C.0O. Thiam. Dosimétrie en radiothérapie et curiethérapie par simulation Monte-Carlo GATE sur
grille informatique. Physique des Hautes Energies - Expérience [hep-ex|. Université Blaise Pascal -
Clermont-Ferrand II, 2007. Francgais. NNT: .

tel-00196405

HAL Id: tel-00196405
https://theses.hal.science/tel-00196405
Submitted on 12 Dec 2007

HAL is a multi-disciplinary open access
archive for the deposit and dissemination of sci-
entific research documents, whether they are pub-
lished or not. The documents may come from
teaching and research institutions in France or
abroad, or from public or private research centers.

L’archive ouverte pluridisciplinaire HAL, est
destinée au dépot et a la diffusion de documents
scientifiques de niveau recherche, publiés ou non,
émanant des établissements d’enseignement et de
recherche francais ou étrangers, des laboratoires
publics ou privés.


https://theses.hal.science/tel-00196405
https://hal.archives-ouvertes.fr

Numéro d’ordre : DU 1771 PCCF T 0708
EDSF 542

Université Blaise Pascal
(U.F.R. Sciences et Technologies)

ECOLE DOCTORALE DES SCIENCES FONDAMENTALES

THESE
pour obtenir le grade de

DOCTEUR D’UNIVERSITE
présentée par Cheick Oumar THIAM
Discipline : PHYSIQUE
Spécialité : PHYSIQUE CORPUSCULAIRE

Dosimétrie en radiothérapie et curiethérapie
par stmulation Monte-Carlo GATE

sur grille informatique

Thése soutenue publiquement le 12 Octobre 2007 devant la commission d’examen :

Président Alain BALDIT
Rapporteur Roberto BARBERA
Rapporteur Jean BARTHE

Directeur de thése Vincent BRETON
Co-directrice de thése Denise DONNARIEIX
Examinateur Sébastien INCERTI
Invité Daniel TAISANT

Thése préparée au Laboratoire de Physique Corpusculaire de Clermont-Ferrand, CNRS/IN2P3 63177 AUBIERE CEDEX






A la mémoire de mon pére Hamet Thiam

A ma famille et mes amis






Remerciements

Cette theése a été réalisée au Laboratoire de Physique Corpusculaire de Clermont-
Ferrand. Je remercie le directeur et I’ensemble du personnel des services administratif,
informatique et scientifique de leur accueil et leur soutien.

Je remercie trés sincérement Vincent Breton, chargé de recherche CNRS au Labo-
ratoire de Physique Corpusculaire de Clermont-Ferrand d’avoir accepté de diriger cette
thése et de m’avoir soutenu et fait confiance toutes ces années. Vous m’avez donné la
chance de découvrir et d’appréhender les applications médicales de la physique des parti-
cules dans le cadre du développement de la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE
mais aussi d’explorer de nombreux outils informatique comme les grilles de calculs. J’ad-
mire votre perspicacité votre pédagogie et votre clairvoyance aussi bien en physique qu’en
informatique.

Je remercie trés vivement Denise Donnarieix, physicienne médicale au centre de lutte
contre le cancer Jean Perrin de Clermont-Ferrand d’avoir accepté de co-diriger cette thése.
Votre soutien et votre grande expérience dans la physique médicale ont été trés bénéfiques
pour moi.

Un remerciement particulier & Jean Frangois Mathieu, chargé de recherche CNRS au
Laboratoire de Physique Corpusculaire de Clermont-Ferrand, de m’avoir fait découvrir
la physique des particules, de votre soutien et de votre confiance depuis mes débuts a
I'université Blaise Pascal.

Je tiens également a remercier et a exprimer ma profonde reconnaissance a Lydia
Maigne Maitre de conférence a l'université Blaise Pascal avec qui j’ai beaucoup travaillé
durant toutes ces années. J’ai beaucoup apprécié ton aide et ta disponibilité.

Je voudrais remercier aussi tous les membres de 1'équipe PCSV (Plate-forme de Calcul
pour les Sciences du Vivant) dans laquelle j’ai regu beaucoup d’amitié et de soutien. Je
tiens & témoigner a chacun d’entre eux, ma sympathie et ma reconnaissance.

Durant cette thése, j’ai eu I'occasion de rencontrer et d’interagir avec plusieurs scienti-
fiques membres de la collaboration GATE, GEANT4 et des projets de grille de calcul. Je
voudrais les remercier tous, particuliérement Iréne Buvat, Sébastien Jean, Michel Maire,
Sébastien Incerti et Roberto Barbera pour leurs assistances et leurs conseils précieux.

Mes sincéres remerciements au service de Coopération et d’Action Culturelle de I'am-
bassade de France au Mali ainsi qu’ aux projets EGEE, EGEE-II financés par la Com-



mission Européenne.

Je voudrais enfin remercier tous les amis et parents que j’ai eu la chance d’avoir en
France a Paris, Clermont-Ferrand et Marvejols et au Mali & Bamako et Kayes de leur
présence et de leur soutien durant mes années d’études. Je leur exprime ma profonde
sympathie et leur souhaite beaucoup de bien.



Table des matiéres

Acronymes 5

Introduction générale

1 Radiothérapie et curiethérapie : enjeux pour les traitements et la dosimétrie 13

1.1

1.2

La planification des traitements en radiothérapie, les TPS (Treatment Planning

SYSEEINIS) . .« v o 14

1.1.1 Rappel sur les rayonnements ionisants . . . . . . . .. ... .. ... ... 14

1.1.1.1 Lesphotons. . . . . . . . . . .. ... .. 14

1.1.1.2 Les électrons . . . . . . . . . . . . e 15

1.1.2 Planification des traitements . . . . . .. . ... ... .. ... ...... 15

1.1.2.1 Imagerie et détermination des volumes a irradier (volumes cibles) 16

1.1.2.1.1 Lescanner . . . . . .. .. . . ... ... .. ... 16

1.1.2.1.2  Imagerie par Résonance Magnétique (IRM) . . . . . . . 17

1.1.2.1.3  La Tomographie par émission de positons (TEP) . . . . 18

1.1.2.1.4  L’echographie (les ultrasons) . . .. ... ... ... .. 18

1.1.2.1.5  Définition des volumes cibles . . . . . .. .. ... ... 19

1.1.2.2  Evolution et optimisation des techniques de traitement . . . . . 19

1.1.2.2.1  Positionnement patient . . . .. .. ... ... ... .. 19

1.1.2.2.2  La radiothérapie par modulation d’intensité (IMRT) . . 21

1.1.2.2.3  La technique du "gating", imagerie 4D . . . . . . . . .. 21

1.1.2.2.4  Evolution vers la tomothérapie . . . . . . .. ... ... 22

1.1.2.3  Simulation et planification du traitement . . .. .. ... .. .. 23

1.1.2.3.1 Les modéles de calcul . . . . .. ... ... ... .... 24

1.1.2.3.2  Evaluation du plan de traitement . . . . . . . .. .. .. 24

1.1.3 Mesuredeladose. . . . . .. .. . . ... 25

1.1.3.1  Les chambres d’ionisation . . . .. .. ... ... ........ 25

1.1.3.2  Les détecteurs radiochimiques . . . . . ... .. ... ... ... 26
Simulations Monte-Carlo : une alternative pour améliorer la précision du calcul

dedoses . . . . .. e 27

1.2.1 Modélisation et simulation du transport des particules . . . . . . . .. .. 27

1.2.1.1 Méthode déterministe . . . . . . . . .. ... ... ... ... .. 27

1.2.1.2  Méthode statistique de Monte-Carlo . . . . . . . ... ... ... 27

1.2.1.3 Simulation et transport des particules . . . . ... ... ... .. 28

1.2.2  Générateurs de nombres aléatoires . . . . . . . . . .. ... .. ... ... 28

1.2.3 Précision d’'un code Monte-Carlo . . . . . ... ... ... .. ... .... 29

1.2.3.1 Incertitudes physiques . . . . . . . . . . ... ... 29

1.2.3.2  Les incertitudes statistiques . . . . . . . ... ... 29

1.2.4  Les techniques de réduction de variance . . . . .. .. .. ... ... ... 30

1



TABLE DES MATIERES

1.2.4.1 Notion d’efficacité . . . . . .. ... ... ... ... ... ... 30

1.2.4.2 "Range rejection" concernant les électrons . . . . . . . . ... .. 30

1.2.4.3 Imteractions forcées . . . . . . . .. ... ... .. ... ... 30

1.2.4.4 "Splitting" et Roulette Russe . . . . . . ... .. .. ... .... 31

1.2.4.5 L’échantillonnage corrélé . . . . .. ... ... ... ... .... 31

1.2.5 Utilisations et applications des simulations Monte-Carlo . . . . . . . . .. 31
1.2.5.1 Les codes génériques . . . . . . . . ... 31
1.25.1.1 EGS . ... . .. 32

1.25.1.2 MCNP .. ... . 32

1.2.5.1.3 PENELOPE . ... .. ... .. ... ... ....... 32

1.25.1.4 GEANT . . .. ... . .. . 32

1.2.5.2  Les codes spécifiques . . . . . . . ... 33
Conclusion . . . . . . . . 33

2 Implémentation des processus physiques liés aux dépodts de doses dans GEANT4

et GATE 35
Introduction . . . . . . . . L e 35
2.1 Les processus électromagnétiques dans GEANT4 . . . . . .. .. ... ... ... 36
2.1.1 Les interactions électromagnétiques en physique médicale . . . .. .. .. 36
2.1.1.1  Interactions des photons . . . . . . .. .. ... ... ... ... 36
2.1.1.2 Interactions des électrons . . . . . . . . ... ... ... .. 38
2.1.1.3  Parcours des électrons : profondeur de pénétration . . . . . . . . 40
2.1.2 Le code de simulation GEANT4 . . . . ... ... ... ... ....... 42
2.1.3 Les modéles de processus électromagnétiques dans GEANT4 . . . . . . .. 43
2.1.3.1 Le suivi des particules dans GEANT4 . . . . .. ... ... ... 43
2.1.3.2 Le processus de diffusion multiple "Multiple Scattering" dans
GEANT4 . . . . . e 44
2.1.3.3 Limitation de la longueur du pas pour les électrons . . . . . . . . 46
2.2 La plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE . . . . . ... ... ... .... 47
2.2.0.4  Architecture et fonctionnalités de base . . . . . . . .. .. .. .. 47
2.2.1 Fonctionnalités dédiées a la physique médicale . . . . . . . . ... ... .. 49
2.2.1.1 Les systémes dans GATE : stockage des données de la simulation 50
2.2.1.2 La gestion des mouvements et du temps . . . . . . ... .. ... 51
2.2.1.3 Géométries voxelisées . . . . . . ... 52
2.2.1.4  Techniques de reduction de variance dans GATE . . . . . . . .. 53
2.2.1.5 Analyse des données pour les applications dosimétriques . . . . . 53
Conclusion . . . . . . . . e 54
3 Simulations GATE pour la dosimétrie : Résultats 55
Introduction . . . . . . . . 55
3.1 Etudes dosimétriques des points sources d’électrons ("point kernel") : Résultats . 56
3.1.1 Méthode et conditions de simulation . . . .. . ... ... ... .. .... 56
3.1.2 Résultats . . . . . . . . . e 58
3.1.2.1 Premiére étude : comparaison entres différentes versions de GEANT4 58
3.1.2.2 Comparaison avec d’autres codes Monte-Carlo . . . . . ... .. 61
3.1.2.3 Impact des différentes modifications . . . . . .. ... ... ... 68
3.2 Curiethérapie a bas débit de dose avec les sources d’iode 125 (I'2%) . . . . . . .. 72
3.2.1 Spécification de I'I'?® utilisée en curiethérapie & bas débit de dose . . . . . 73
3.2.2 Principales applications de la curiethérapie a bas débit de dose avec I'iode
125 . e 75

Page 2 Octobre 2007



TABLE DES MATIERES

3.2.2.1  Curiethérapie prostatique a implants permanents . . . . . . . . . 75
3.2.2.2  Curiethérapie oculaire (curiethérapie de contact) . . . . . .. .. 76
3.2.3 Etudes dosimétriques des sources I'2° . . . .. ... 76
3.2.3.1 Les modéles de sources I'® étudiés . . . . . . ... .. ... ... 7
3.2.3.1.1  Le modele 2301 de BMI (Best Medical International) . 77
3.2.3.1.2  Le modéle Symmetra de UroMed/Bebig . . . . . .. .. 7
3.2.3.1.3 Le modéle 6711 d’Amersham . . . . .. ... ... ... 78
3.2.3.2 Formalisme de calcul de doses . . . ... .. ... ... ... .. 78
3.2.4 Conditions de simulations et calcul de doses avec GATE . . . . .. .. .. 80
3.2.5 Résultats et discussions . . . . . . . . . ... 82
3.2.5.1 Fonction de dose radiale et fonction d’anisotropie . . . . . . . .. 83
3.2.5.2 Constante de débit de dose (A) . . . . . . .. ... ... ... 90
3.2.5.3 Discussion générale . . . . . . ... ... ... 92
Conclusion . . . . . . . . 93
4 Grille de calcul et gestion des simulations Monte-Carlo GATE 95
Introduction . . . . . . . . L 95
4.1 Historique des grilles de calculs en Europe . . . . . . .. .. ... ... ... ... 96
4.2 Les outils mis & disposition dans le projet EGEE . . . . ... ... .. ...... 96
4.2.1 Infrastructure du projet EGEE . . . . .. ... 97
4.2.1.1 Les Intergiciels dans EGEE . . . . . .. .. ... ... ...... 97
4.2.1.1.1  DLlintergiciel LCG . . . . . . ... ... ... ... ..., 97
4.2.1.1.2 L’intergiciel glite . . . . . .. ... .. .. ... .... 98
4.2.1.2 Composants et services de la grille . . . . . . .. ... ... ... 100
4.2.2  Sécurité et gestion des travaux sur la grille EGEE . . . . . ... ... ... 103
4.2.2.1 Authentification des utilisateurs . . . . .. ... ... .. .... 103
4.2.2.1.1  Les certificats d’utilisation de la grille . . . . .. .. .. 103
4.2.2.1.2  Les organisations virtuelles : "Virtual Organization (VO)"103
4.2.2.1.3  Initiation d’un "proxy" . . .. . ... 103

4.2.2.1.4  leservice VOMS "Virtual Organization Membership Ser-
vice Lo 104
4.2.2.2 Lagestiondes travaux . . . . . . . ... . L. 104
4.3 Apport de la grille de calcul sur les temps de simulation . . . .. ... ... ... 107
4.3.1 Déploiement des simulations GATE sur la grille . . . . . . ... ... ... 107
4.3.1.1 Méthode de parallélisation . . . . . .. ... .. ... ... ... 108

4.3.1.1.1  Le générateur de nombres pseudo-aléatoires utilisé dans
GATE . . . . . . 108
4.3.1.1.2  La méthode "sequence splitting" . . . . . .. ... ... 108
4.3.1.2 Installation de GATE sur la grille . . . . . ... ... ... ... 109
4.3.2 Lestestsdetempsdecalcul . . . ... .. ... ... ... 109
4.3.2.1  Tests réguliers avec une moyenne de 20 million de particules . . 110
4.3.2.2 Tests de temps pour une application en l'imagerie médicale . . . 113
4.4 Un portail dédié a la soumission des simulations . . . . . .. ... ... ... ... 115
4.4.1 Architecture de déploiement de GENIUS . . . . .. ... ... ... .... 115
4.4.2 Avantages de GENIUS . . . . .. . ... ... 116
4.4.3 Simulations GATE via le portail GENIUS . . . . ... .. ... ... ... 116
4.4.3.1 Implémentation des différentes fonctionnalités . . . . . . . . . .. 117
4.4.4 Copie et gestion des données sur la grille avec GENIUS . . . ... .. .. 121
4.4.5 Le stockage et la gestion d’images médicales avec GENIUS . . . . . . . .. 123

Page 3

Octobre 2007



TABLE DES MATIERES

Conclusion . . . . . . . . ... ... ...

Conclusion générale
Bibliographie
Annexe A

Annexe B

Liste des publications

129

133

149

153

159

Page 4

Octobre 2007



ACRONYMES

Acronymes

AAPM American Association of Physicists in Medecine

AliEn Alice Environment (Ensemble d’outils pour I'expérience ALICE-LHC)
AMGA ARDA Metadata Grid Application

BDI1IBerkely Database Information Index

BMI Best Medical International

BQS Batch Queueing System

CA Certification Authority (Autorité de certification du CNRS)

CE Computing Element (Elément de calcul)

CERN Organisation Européenne pour la Recherche Nucléaire

CLCC Centre de Lutte Contre le Cancer

CSDA Continuous Slowing Down Approximation

EDG European DataGRID

EGEE Enabling Grids for E-sciencE

FTP File Transfer Protocol (Protocole de transfert de données)

GATE Geant4 Application for Tomographic Emission

GEANT4 GEometry ANd Tracking

GEANT Gigabit European Academic Network

GENIUS Grid Enabled web eNvironment for site Independent User job Submission
GIIS Grid Index Information System

GILDA Grid INFN Laboratory for Dissemination Activities

GK GateKeeper (frontal assurant la correspondance entre utilisateur et CE)
GLUE Grid Laboratory Uniform Environment

GMA Grid Monitoring Architecture

GOC Grid Operation Center

GRIS Grid Resource Information Server

GSI Grid Security Infrastructures

GUID Grid Unique IDentifier

IAEA International Atomic Energy Agency

IDRIS Institut du Développement et des Ressources en Informatique Scientifique
IN2P3 Institut National de Physique Nucléaire et de Physique des Particules (France)
INFN Istituto Nazionale di Fisica Nucleare (Italie)

IS Information System (Systéme d’information de la grille)

JDL Job Description Language (fichier dans lequel une téche est décrite)
JMS Job Manager Services (Service de gestion des taches sur la grille)
KERMA Kinetic Energy Released per MAss unit

LAL Laboratoire de 1’Accélérateur Linéaire

LB Logging and Bookkeeping (Service de journalisation de la grille)

LCG LHC Computing Grid project

LDAP Lightweight Directory Access Protocol

Page 5 Octobre 2007



ACRONYMES

LHC Large Hadron Collider

LFN Logical File Name (Nom logique de fichier sur la grille)

LPC Laboratoire de Physique Corpusculaire

LRMS Local Resource Management System (systéme de gestion locale des ressources)
LSF Load Sharing Facillities

MC Monte-Carlo

MDS Monitoring and Discovery Services

MON Monitoring Node

NIST National Institute of Standards and Technology

NS Network Server (Serveur de réseau de la grille)

NSF National Science Foundation

OAG Operations Advisory Group

OGPF Open Grid Forum

OGSA Open Grid Services Architecture

PACS Picture Archiving and Comunication Systems

PBS Portable Batch System

PFN Physical File Name

R-GMA Relational Grid Monitoring Architecture

RB Resource Broker (Courtier de ressources)

RC Regional Center

RDBMS Relational Database Management System (SGBDR en francais)
RLI Replica Location Index

RLS Replica Location Service

RMC Replica Metadata Catalog

RMS Replica Manager System

RNG Random Number Generator (Générateur de nombre aléatoire)

RPM Redhat Packages Manager (Gestion de paquets de logiciels dans Linux)
SE Storage Element (Elément de stockage)

SFN Storage File Name

SMTP Simple Mail Transfer Protocol

SOAP Simple Object Access Protocol

SRM Storage Resource Manager

SURL Storage URL

TCP Transmission Control Protocol

TEP Tomographie par Emission de Positons

TG Groupe de Travail

TPS Treatment Planning System (Systéme de planification des traitements)
TURL Transport URL

UI User Interface (Interface utilisateur)

VDT Virtual Data Toolkit

VO Virtual Organisation (Organisation virtuelle regroupant plusieurs utilisateurs)
VOMS Virtual Organisation Membership Service

WMS Workload Management Service (Service de gestion de charge de travail)
WM Workload Manager (Gestionnaire de charge de travail sur la grille)
WN Worker Node (Neeud de calcul)

WSDL Web Services Description Language

WSRF Web Service Resource Framework

Page 6 Octobre 2007



INTRODUCTION GENERALE

Introduction générale

Dans le cadre des applications de radiothérapie et curiethérapie en clinique, le processus de
mise en place du traitement des patients comporte plusieurs étapes parmi lesquelles le calcul
prévisionnel de la distribution de dose a ’aide d’un systéme informatisé communément ap-
pelé TPS (Treatment Planning System). Les modeéles de calculs généralement utilisés dans
ces TPS sont basés sur des données mesurées et sur des algorithmes analytiques. Pour décrire
des situations cliniques, il est souvent nécessaire de faire des compromis et d’appliquer des fac-
teurs correctifs (contours, hétérogénéités, modification du faisceau etc.) Bien que peu cotiteux en
temps de calcul, ces modéles montrent un certain nombre de limitations lorsqu’ils sont confron-
tés & certains cas spécifiques d’irradiation qui sont de plus en plus complexes. Aujourd’hui, les
méthodes de calcul par Monte-Carlo constituent une alternative trés intéressante : elles pré-
sentent des algorithmes pouvant modéliser au plus prés la physique liée aux processus de dépots
d’énergie et donc a la distribution de dose dans un milieu donné. Elles offrent aussi des outils
permettant de modéliser de facon plus efficace des objets ou un patient avec une architecture
tissulaire plus ou moins complexe et de mieux tenir compte des contraintes de traitement. Il
existe aujourd’hui plusieurs outils de simulation par Monte-Carlo développés et dédiés aux ap-
plications de la physique médicale. Pour obtenir des résultats précis avec ces méthodes il est
indispensable de simuler un grand nombre de particules, ce qui engendre des temps de calcul
relativement longs. Cependant avec I’arrivée des ordinateurs de plus en plus performants et aussi
de nouvelles technologies de partage des calculs comme la grille informatique, il est de plus en
plus envisagé d’utiliser les simulations Monte-Carlo pour les applications de la physique médicale.

Les activités de recherche de I’équipe PCSV! du Laboratoire de Physique Corpusculaire
(LPC) de Clermont-Ferrand dans laquelle cette thése a été réalisée, ont été orientées depuis sa
création en 2001 sur I'exploitation et la validation de la plate-forme de simulation Monte-Carlo
GATE (Geant4 Application for Tomographic Emission) pour la physique médicale (Ima-
gerie nucléaire SPECT, PET et calculs dosimétriques pour la radiothérapie). Ces travaux s’ins-
crivent dans le cadre d’une large collaboration (OpenGATE) formant une communauté d’utilisa-
teurs et de développeurs autour de la plate-forme [Jan et al., 2002]. En 2003, une nouvelle activité
de recherche, basée sur le déploiement d’applications biomédicales sur des environnements de cal-
culs distribués, a débuté dans ’équipe. Dans cette perspective, ’équipe PCSV est impliquée dans
plusieurs projets d’infrastructure de grille informatique comme la grille européenne "EGEE"
(Enabling Grids for E-sciencE), la grille régionale en auvergne "Auvergrid" etc... Ces in-
frastructures visent & fédérer plusieurs ressources de calcul et de stockages géographiquement
distribués (administrations, régions, villes et mémes plusieurs pays). L’exploitation de ces outils
de grille informatique pour optimiser les calculs offre donc une solution pertinente notamment
pour l'utilisation des calculs Monte-Carlo pour les applications en physique médicale. Aujour-
d’hui nous utilisons l'infrastructure de grille proposée par EGEE pour déployer nos simulations
avec la plate-forme GATE sur plusieurs éléments de calculs (processeurs multiples) a travers le

'Plate-forme de Calcul pour les Sciences du Vivant ; http ://clrwww.in2p3.fr/PCSV
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INTRODUCTION GENERALE

monde. A 'image de ces activités de recherche, 'objectif de cette thése est double : d’une part,
exploiter et valider la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE en métrologie de la dose
absorbée pour les applications de radiothérapie, curiethérapie, et d’autre part, exploiter les outils
de grille informatique et grille de calcul pour optimiser les temps de calcul de nos simulations
Monte-Carlo. Le but final visé est de faire de GATE une plate-forme permettant de planifier des
traitements de radiothérapie/curiethérapie de fagon efficace, fiable, avec une utilisation aisée et
des temps de calcul relativement satisfaisants pour la routine clinique (< 12 heures par exemple).

Le travail décrit dans cette thése s’inscrit principalement dans la suite de la thése de Lydia
Maigne sur la dosimétrie personnalisée par simulation sur grille de calcul et appliquée a la
curiethérapie oculaire [Maigne, 2005|. Le travail de Lydia Maigne a démontré I'intérét potentiel
du déploiement des calculs Monte-Carlo sur la grille pour réduire le temps de calcul. Il a aussi
mis en évidence des limitations dans le traitement du transport des électrons dans Geant4. Le
travail décrit dans ce manuscrit s’est concentré sur trois sujets :

- la validation de GATE/GEANT4 pour la dosimétrie avec les électrons, en repartant des
résultats de Lydia Maigne et en intégrant des résultats nouveaux sur la gestion du dépot
d’énergie au cours du transport des électrons dans GEANTY ;

- la validation de GATE/GEANT4 avec des photons de plus basse énergie que ceux émis
par le 99Tm étudiés dans la thése de Delphine Lazaro [Lazaro, 2003 ;

- une analyse plus approfondie des performances obtenues sur la grille et le développement
d’un environnement permettant aux physiciens médicaux de soumettre des planifications
de traitement sur cette infrastructure.

Dans cette thése, nous avons donc travaillé sur la validation de la plate-forme GATE pour
une application dosimétrique impliquant des électrons. En effet la simulation du transport et
des interactions des électrons est beaucoup plus compliquée et difficile & faire que celle des pho-
tons notamment pour les TPS. Cette complexité vient du fait que la perte d’énergie moyenne
d’un électron par interaction est trés faible (& volts), les électrons d’énergie relativement élevée
(> MeV) vont donc subir de trés nombreuses interactions avant d’étre absorbés. Nous avons
simulé des "points kernels" essentiellement pour des électrons mono-énergétiques et étudié
la distribution spatiale de 1’énergie déposée dans des volumes cibles autour de sources ponc-
tuelles d’électrons sur une gamme d’énergie donnée. Les "points kernels" représentent la base
du calcul de dose pour des distributions de sources étendues en milieu homogéne ou pour des
doses moyennées dans des volumes finis. Les distributions de dose autour d’une source ponctuelle
mono-énergétique (ou méme poly-énergétique) sont obtenues par intégration sur toutes les éner-
gies du spectre de la source. Cette technique permet de calculer par la suite les distributions de
dose autour de source volumique. La méthode, bien que d’une précision moindre, est beaucoup
plus simple et plus rapide que les autres méthodes analytiques. Les résultats obtenus avec nos
simulations (présentés dans le chapitre 3), en comparaison avec d’autres codes Monte-Carlo et
mesures expérimentales, ont montré que la distribution de dose calculée avec GATE est influen-
cée par la prise en compte des processus physiques a l'origine de la distribution d’énergie (dépot
d’énergie continu au cours du transport des particules) dans GATE/GEANT4.

Pour poursuivre la validation de GATE pour les photons, nous nous sommes intéressés a des
sources radioactives de basse énergie trés souvent employées pour des traitements de curiethé-
rapie en routine clinique. Ces sources, contenant de I’iode 125 (I'?%) sous formes de grains, sont
utilisées en raison de leur décroissance radioactive ainsi que de la période relativement courte
(60 jours environ) pour traiter certains de cancers. En effet I'iode 125 émet des rayonnements X
et v de basses énergies et offre 'avantage par rapport aux rayonnements de plus hautes énergies
de diminuer la dose délivrée aux tissus sains situés au voisinage immeédiat du volume traité avec
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un gradient de dose suffisamment élevé au contact de la source. Nos études ont porté sur trois
modéles différents de sources I1'25 (sous forme de grains) utilisés généralement en routine clinique
dans les traitements de curiethérapie oculaire et prostatique : le modéle 2301 de "Best Medi-
cal International", le modéle Symmetra de "UroMed/Bebig" et le modéle 6711 "d’Amersham".
La connaissance précise de la géométrie de ces sources (avec les détails sur chaque élément en-
trant dans leur composition) est particuliérement importante pour une modélisation compléte
et précise avec la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE. Nous nous sommes référés aux
travaux du Task-Group N°43 de "I’American Association of Physicists in Medicine"
(AAPM) pour calculer les propriétés dosimétriques de ces sources caractérisant leur utilisation
en routine clinique. Ces propriétés sont définies par : une fonction de dose radiale g(r), tenant
compte des effets d’absorption et de diffusion dans le milieu, une fonction d’anisotropie F(r,0),
permettant de tenir compte de 'encapsulation des sources et d’une constante de débit de dose

A.

Nous nous sommes particuliérement intéressés aussi & la simulation du transport des
électrons dans GEANT4. En effet GEANT4, comme la plupart des codes de simulation
Monte-Carlo, est un code de catégorie II dans la classification de Berger [Berger, 1963]; c’est
a dire que le code simule le transport des particules chargées en employant une théorie de dif-
fusion multiple. Cette méthode permet de condenser I'histoire de la particule en la divisant
en plusieurs étapes de transport au cours desquelles les interactions & faible perte d’énergie et
a faible déflexion sont regroupées. Nous avons donc étudié I'influence de I'implémentation de
la diffusion multiple dans GEANT4 sur les simulations de points kernels pour des électrons
mono-énergétiques en testant plusieurs versions (releases) de GEANT4 (geant4.5.2, geant4.6.2,
geant4.7.0 et geant4.8.0). Nous avons aussi étudié le traitement de la diffusion angulaire, I'impact
des frontiéres géométriques et de la limitation de la longueur du "step" (étape élémentaire du
transport) des électrons. Ce dernier point est particuliérement intéressant car il conditionne la
fagon dont 1’énergie est déposée le long du parcours de la particule "step" par "step".
Notre étude a contribué & mettre en évidence, des corrections a apporter a la plate-forme de
simulation GATE afin d’améliorer la précision des calculs et d’améliorer I'accord avec les autres
codes de références.

Le plan du manuscrit est le suivant : nous allons faire dans le chapitre 1, une présentation
des logiciels de planification de traitement (TPS) utilisés dans les départements de radiothérapie
des centres hospitaliers et des centres anticancéreux. Les processus et leurs différentes étapes
seront détaillés. Nous allons voir I'intérét des rayonnements ionisants pour traiter les cancers,
les différents dispositifs pour diagnostiquer les tumeurs (acquisition d’images médicales
et leurs traitements), la planification du traitement thérapeutique (simulation controle et
délivrance). Nous nous intéressons particuliérement aux modeéles de calculs du dépot de dose
employés dans ces TPS. Rappelons que ces méthodes offrent aujourd’hui au radiothérapeute, la
possibilité d’élaborer une planification du traitement en permettant une localisation, un ciblage
de la tumeur, de faire un calcul prévisionnel de la distribution de dose, et de simuler le traitement.
Cependant, ces TPS doivent étre capables de calculer des distributions de dose avec une précision
suffisante (il est recommandé de délivrer une dose avec une précision meilleure que 2%). Nous
terminerons ce chapitre par la présentation des méthodes de Monte-Carlo qui constituent une
alternative trés prometteuse pour des simulations plus efficaces et précises dans les applications
de la physique médicale, a la fois pour modéliser des architectures complexes (appareils, patient,
tissus...) et simuler des paramétres ou encore tenir compte des contraintes que peuvent exiger
un traitement complexe.

Le deuxiéme chapitre sera dédié au code GEANTA4 et a la plate-forme de simulation Monte-
Carlo GATE. Nous allons faire une description détaillée de GEANT4, notamment des différents
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processus électromagnétiques implémentés. En effet, la performance d’un code et son efficacité
résultent de I'implémentation des processus physiques basés sur des librairies de sections efficaces
et de la facon dont la contribution des processus est prise en compte. GEANT4 présente des
spécificités que nous allons mettre en évidence. Nous nous intéressons également & la plate-forme
de simulation GATE et nous mettrons en évidence les différentes fonctionnalités et les avantages
de GATE pour les applications dosimétriques en physique médicale.

Le chapitre 3 est destiné a la validation des simulations réalisées avec GATE pour les appli-
cations dosimétriques étudiées dans cette thése. Nous présentons les résultats des sources ponc-
tuelles d’électrons et les différents changements effectués dans le code de simulation pour les amé-
liorer. Nos calculs ont été comparés avec des résultats obtenus par d’autres codes Monte-Carlo
trés souvent utilisés et validés dans les applications dosimétriques (ETRAN, MCNP, EGS4...).
Nous allons décrire également la curiethérapie a bas débit de dose utilisant les sources d’I'?° et
présenter les résultats de calcul avec GATE pour les trois modéles étudiés dans cette thése. Ces
résultats sont essentiellement comparés aux études de référence réalisées avec le code PTRAN
par Sowards et al [Sowards et al., 2002| pour le modéle 2301 de BMI, le code MCPT par Hedtjarn
et al [Hedtjarn et al., 2000] pour le modéle Symmetra de UroMed/Bebig et le code ESG4 et
PTRAN par Williamson [Williamson et al., 1991] pour le modéle 6711 d’Amersham. Nous avons
également comparé nos calculs avec des mesures expérimentales et aussi des valeurs de référence
publiées par le "Task-Group" N°43 de PAAPM? notamment pour les valeurs de la constante A
de débit de dose concernant les trois sources.

Dans le dernier chapitre, nous présenterons le travail effectué pour ’exploitation des grilles
pour le déploiement des simulations Monte-Carlo GATE (soumission, gestion des travaux et des
données médicales ...). Avec Parrivée sur le marché des ordinateurs de plus en plus performants
et avec des colits en constante baisse, le calcul intensif que demandent les simulations de type
Monte-Carlo est de plus en plus envisageable. L’idée d’une grille informatique pour solliciter
en méme temps plusieurs ressources de calculs dans plusieurs endroits de fagon productive et
faire des calculs distribués, permet 'accés & une grande quantité de CPUs & un cotit moindre
pour l'utilisateur. Elle offre une opportunité pour envisager l'utilisation de la plate-forme de
simulation Monte-Carlo GATE dans la planification des traitements en clinique. Les premiers
tests réalisés avec U'infrastructure d’essai proposée par le projet européen DataGrid (2001-2004)
ont été prometteurs et ont montré 'efficacité de cette technique. Aujourd’hui GATE est une des
applications pilote parmi les applications biomédicales du projet EGEE (Enabling Grids for
E-SciencE) qui a pris la suite de DataGrid (2004-2008). EGEE offre une plate-forme de produc-
tion pour la recherche avec des outils bien adaptés aux besoins des utilisateurs et des ressources
en constante augmentation a travers le monde. Pour mettre en évidence les performances de
la grille, des tests de temps de calcul sont réguliérement faits sur les ressources de la grille
ouvertes aux applications biomédicales. Nous présenterons les résultats obtenus au cours des six
derniers mois.

Pour étre utilisable en milieu médical par des physiciens médicaux notamment lors de la
planification des traitements en routine clinique, la plate-forme de simulation GATE doit non
seulement concurrencer les TPS en terme d’efficacité et de précision dans la modélisation et la
simulation des dépots de doses dans un milieu donné, mais doit aussi étre facile d’utilisation
avec des temps de calcul raisonnables. L’utilisation des outils de grille pour optimiser les temps
de calcul doit étre aisée voire transparente pour les physiciens médicaux. Dans le but de faciliter
I'utilisation de GATE sur la grille, un portail web d’accés a été développé. Ce portail est
basé sur la technologie de GENIUS (Grid Enabled web enNvironment for site Independent
User job Submission), développé pour GILDA (Grid INFN virtual Laboratory for Dissemination
Activities), la grille de test pour EGEE. Il intégre toutes les fonctionnalités de la grille de calcul

2 American Association of Physicists in Medecine
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de telle sorte que les lignes de commandes permettant de gérer 'utilisation des ressources de la
grille sont élaborées de facon automatique et transparente.

Nous conclurons en montrant comment le travail réalisé au cours de cette thése nous a
permis d’apporter des améliorations a la plate-forme GATE. L’accord entre les valeurs calculées
par GATE et d’autres codes de simulation utilisés dans les applications médicales a été amélioré.
De maniére a optimiser le temps de calcul (facteur majeur limitant I'utilisation des méthodes
Monte-Carlo en pratique clinique), nos simulations ont été déployées avec succés sur la grille de
calcul EGEE avec des outils permettant de faciliter a la fois 'utilisation des ressources de la grille
et la plate-forme de simulation GATE notamment pour une utilisation clinique. Le prototype
de portail web présenté, devrait évoluer vers un outil mieux adapté aux besoins des physiciens
médicaux en intégrant plusieurs autres services comme la gestion des images médicales par
exemple entre la grille et les hopitaux. Il devrait étre supporté également sur des technologies
libres.
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Chapitre 1

Radiothérapie et curiethérapie : enjeux
pour les traitements et la dosimétrie

Introduction

Par définition générale, la radiothérapie est ’ensemble des techniques de traitement des can-
cers par les rayonnements ionisants. Les sources d’irradiation peuvent étres externes au patient :
on parle de radiothérapie externe, ou encore interne au patient : c’est la curiethérapie. L’irra-
diation effectuée a pour but, la destruction des cellules cancéreuses d’'une part et la prévention
des cellules saines de I'autre. Cette méthode de traitement a beaucoup évolué grace a plusieurs
avancées : d’abord dans le domaine médical avec une compréhension approfondie de 'effet des
rayonnements sur les tissus, du fractionnement, de I’étalement et aussi grace a 'accumulation
d’expérience clinique dans les traitements (doses curatives pour certaines tumeurs, doses limites
pour les organes critiques). Des progrés importants ont été accomplis dans le domaine phy-
sique et technologique avec 'amélioration des dispositifs médicaux (appareils de traitement et
de diagnostic...) et ainsi qu’en dosimétrie prévisionnelle (simulation compléte du traitement) et
expérimentale (mesure de la dose et controle du traitement).

Un traitement de radiothérapie ou de curiethérapie nécessite de délivrer une dose précise
au niveau de la tumeur et une bonne connaissance de la dose dans les zones avoisinantes. Ce
calcul de dose, réalisé par des systémes de planification, exige des outils précis et rapides. Au-
jourd’hui, avec I’évolution des techniques et des stratégies de traitement, d’autres aspects comme
le diagnostic précis de la tumeur, le positionnement du patient, la gestion des mouvements de
certaines parties du corps ou encore la simulation et le controle du traitement, ont pris une im-
portance capitale dans la planification des traitements. Les méthodes de calcul par Monte-Carlo
se présentent comme une alternative sérieuse pour répondre aux besoins de la physique médicale
car elles permettent de modéliser au plus prés les interactions des particules dans les tissus.

Dans la premiére partie de ce chapitre, nous allons définir la planification des traitements
utilisant les rayonnements ionisants. Nous détaillerons les différentes étapes de la planification
ainsi que les dispositifs existant, impliqués dans ce processus. Nous verrons également les outils
utilisés dans les systémes de planification pour le calcul de dose, les problématiques et les en-
jeux pour la dosimétrie. La deuxiéme partie sera consacrée aux simulations Monte-Carlo pour le
calcul de la distribution de dose avec une description détaillée des méthodes utilisées et leurs ap-
plications. Nous citerons quelques codes de simulation Monte-Carlo validés pour les applications
dosimétriques en physique médicale et qui nous serviront de références pour des comparaisons
et la validation des résultats obtenus au cours de cette thése.
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CHAPITRE 1. RADIOTHERAPIE ET CURIETHERAPIE : ENJEUX POUR LES
TRAITEMENTS ET LA DOSIMETRIE

1.1 La planification des traitements en radiothérapie, les TPS
(Treatment Planning Systems)

1.1.1 Rappel sur les rayonnements ionisants

Les rayonnements ionisants sont aujourd’hui trés utilisés en médecine, notamment en phy-
sique meédicale ; soit pour des traitements de cancers (radiothérapie, curiethérapie...) soit pour
des diagnostics par imagerie (utilisation des rayons X en radiologie, utilisation des rayons gamma
en scintigraphie etc.). L'intérét des rayonnements ionisants dans les applications thérapeutiques
réside dans la capacité qu’ont certains rayonnements de pénétrer dans la matiére et d’y dépo-
ser de ’énergie le long de leur parcours. Les rayonnements ionisants subissent de nombreuses
collisions qui engendrent & leur tour I’émission d’un grand nombre d’électrons secondaires. Les
dépots d’énergie de la particule primaire et des électrons secondaires engendrés constituent alors
la trace du rayonnement et conduisent aux effets sur les cellules. Nous obtenons donc une dis-
tribution de dose qui engendre des effets biologiques qui sont & l’origine de la destruction des
cellules cancéreuses. Parmi les différents rayonnements, nous avons :

1. Les ondes les plus énergétiques du spectre électromagnétique :

- le rayonnement X, produit par I'interaction d’un faisceau d’électrons avec une cible mé-
tallique. Ces électrons interagissent avec les noyaux des atomes de la cible et produisent
un rayonnement de freinage (rayons X) de haute énergie (accélérateurs linéaires) ;

- le rayonnement gamma, est émis suite & une désintégration radioactive des (transition
isomerique).

2. Les rayonnements alpha, béta plus et béta moins : particules émises par des atomes radio-
actifs lors de leur désintégration.

3. Les neutrons, qui ne sont pas des rayonnements ionisants, mais qui peuvent induire des
rayonnements ionisants.

Par leur énergie et leur nature, ces rayonnements ionisants sont plus ou moins pénétrants dans
la matiére. Leur pouvoir de pénétration est différent [Blanc D., 1997]. Ce qui offre plusieurs
choix thérapeutiques selon les cas de cancers & traiter. Dans les applications de radiothéra-
pie/curiethérapie, les particules les plus couramment utilisées sont les photons et les électrons
de haute énergie.

1.1.1.1 Les photons

Les interactions les plus fréquentes concernent les électrons du cortége electronique. Lors-
qu'un faisceau de photons traverse la matiére, il va étre atténué selon une loi exponentielle
(équation 1.1) :

Nﬁo = e(Tplre (1.1)

Le rapport N/Ng représente la fraction des photons transmis aprés avoir traversé une épais-
seur x du milieu. Le coefficient d’atténuation massique total p/p s’exprime par 'équation (1.2) :

N 1

p/p=(1- —)(p—x

)60 (1.2)

Ce coeflicient traduit la fraction des particules qui subissent des interactions en traversant une
épaisseur x du milieu de masse volumique p et représente la somme des coefficients d’atténua-
tion massiques partiels des différentes interactions participant au phénomeéne d’atténuation. Les
photons sont les principales particules utilisés en radiothérapie, il s’agit soit de rayon X produit
par rayonnement de freinage d’un faisceau d’électrons dont I’énergie varie de 4 & 25 MeV, soit le
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rayonnements gamma issus des désintégrations nucléaires de certains isotopes. Ils déposent de
’énergie selon plusieurs modes bien connues (qui seront développés dans le chapitre 2) : diffusion
compton, effet photoélectrique, production de paires...

1.1.1.2 Les électrons

Les propriétés d’interaction des électrons (particules directement ionisantes) avec la matiére
sont essentiellement liées a leur charge électrique. Lorsqu’une telle particule pénétre dans un ma-
tériau dense, elle va obligatoirement interagir avec tous les éléments constitutifs du milieu situés
au voisinage de sa trajectoire. Les électrons, primaires et secondaires, perdent progressivement
leur énergie cinétique dans le milieu dans lequel ils sont en mouvement par :

- des interactions électron-électron qui entrainent un transfert d’énergie & la matiére ;

- des interactions électron-noyau, dites de freinage, a 'origine de la production de photons

X de freinage ou "Bremsstrahlung".

Toutes ces interactions induisent des processus physiques qui sont responsables de la décrois-
sance de I’énergie des électrons au cours de leur parcours. Les électrons sont produits essentiel-
lement par des accélérateurs de particules pour la radiothérapie. Ils servent de source pour la
production des photons mais peuvent étre directement utilisés pour le traitement.

1.1.2 Planification des traitements

En clinique, la planification des traitements est trés complexe et nécessite plusieurs étapes.
Le processus commence d’abord par un diagnostic, suivi d’'un choix thérapeutique et d’une
prescription de dose et de la planification du traitement (selon un protocole défini), puis la
délivrance du traitement avec les différents controles recommandés [Mazeron et al., 2005].

La préparation du traitement est donc réalisée grace a un systéme de planification de traite-
ment TPS pour déterminer la distribution de dose dans la tumeur et les zones avoisinantes. Cette
distribution de dose doit étre optimum de maniére a ce que les tissus normaux autour regoivent
le minimum de dose. Plusieurs TPS sont utilisés dans les structures hospitaliéres (hopitaux pu-
blics, cliniques privées ou CLCC!). Ils intégrent quasiment tous des algorithmes de calcul de
la distribution de dose, des outils de traitements des images médicales et de "coutourage" de
tumeur pour définir un CTV? un PTV3... Trois points fondamentaux sont nécessaires pour une
planification précise :

1. L’utilisation d’images scanner de qualité reproduisant de maniére fiable le patient en
position de traitement, pour l'identification des structures tumorales et des organes a
risque. Ce type d’imagerie, grace a des techniques de recalage d’images, peut étre combi-
née a d’autres modalités comme I'imagerie a résonance magnétique (IRM) ou I'imagerie
TEP*(Tomographie par Emission de Positons) ;

2. La simulation précise des interactions des rayonnements ionisants avec les tissus humains

3. Le calcul de dose en fonction des paramétres physiques et géometriques de 'appareil de
traitement et du patient.

ICentre de Lutte Contre les Cancers

2Clinical Target Volume

3Planning Target Volume

4TEP : Imagerie fonctionnelle reposant sur administration au patient d’un traceur légérement radioactif dont
on étudie le métabolisme dans I'organisme.
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TRAITEMENTS ET LA DOSIMETRIE

1.1.2.1 Imagerie et détermination des volumes a irradier (volumes cibles)

L’imagerie médicale est le moyen le plus utilisé et le plus efficace pour diagnostiquer un
cancer ou pour localiser une tumeur (taille, volume, position...). La qualité d’une balistique
de traitement est appréciée par I'analyse de la distribution de dose dans le volume cible et
les organes & risques grace notamment aux histogrammes dose-volume fournis par les systémes
informatiques de calcul de la distribution de la dose. Une définition trés précise de la forme du
volume tumoral et des organes critiques est primordiale et impose que l'imagerie soit réalisée
en position de traitement du patient et valider par des controles de qualité. Chaque modalité
d’imagerie est basée sur des principes physiques différents. En oncologie, la priorité est donnée
a 'imagerie "multi-modalités", c’est-a-dire a 'utilisation conjointe de plusieurs types d’examens
a fin de mieux repérer le volume & irradier [Mazeron et al., 2005|. Les plus connus en clinique
sont :

1.1.2.1.1 Le scanner Le Scanner est une imagerie tomographique baséé sur 'utilisation des
coefficients d’absorption X du corps humain. Son principe consiste & réaliser des images en coupes
fines du corps. Depuis la commercialisation du premier modéle médicale en 1975 par la marque
EMI (suite aux travaux de G.N. Hounsfield), plusieurs types de scanographes se sont succédés. Ils
se caractérisent par le type de détecteur, les mouvements et le temps nécessaire & l'acquisition
d’une coupe ainsi que le nombre de détecteurs. Le tube & rayon X peut irradier une rangée
de détecteurs; on a alors des scanographes "mono-barrette", ou deux rangées de détecteurs,
ou un systéme multi-détecteur. Dans les services hospitaliers, deux types de scanographe sont
généralement utilisés aujourd’hui :

* les scanners mono- ou bi-barrettes : les plus utilisés, sont constitués d’un tube a rayons X
et de détecteurs (une ou deux rangées) qui effectuent un mouvement de rotation autour
du patient. La couronne de détecteurs, face au tube, tourne avec lui;

* les scanners multi-barrette (depuis 2003, 2004), possédent 4 a 64 rangées de détections. La
couronne de détecteurs se trouve toujours en face du tube et tourne avec lui.

Les modes d’acquisition : 1l existe deux modes d’acquisition des images :

* le mode séquentiel : les coupes d’images sont réalisées les unes aprés les autres;

* le mode spiralé (hélicoidal) : 'acquisition des données se fait de fagon continue au cours
du déplacement de la table avec le patient, les images sont obtenues dans un second temps
par reconstruction mathématique.

Fic. 1.1: Exemple de dispositif d’imagerie scanner (CT)

Le scanner est un examen non seulement trés utile pour le repérage de la cible mais surtout
indispensable pour la radiothérapie car c’est lui qui permet d’obtenir I'information nécessaire
pour simuler le dépot d’énergie des rayonnements dans le patient. En effet, 'atténuation des
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faisceaux de rayons X est mesurée par un coefficient d’atténuation linéique (p ). L'image de la
coupe d’un objet est reconstituée a partir d’'un grand nombre de mesures d’atténuation suivant
diverses incidences. Un calculateur détermine la valeur de m pour chaque volume élémentaire de
I'image (voxel). En fait, on n’attribue pas une valeur de p & chaque voxel mais plutét un nombre
de Hounsfield (H), qui a une traduction en valeur de gris et dont ’expression mathématique
est :(équation 1.3)

H — Heau
Heau

H = 1000 * (1.3)

O fleqy €st le coefficient d’atténuation linéique de I'eau. La valeur de u et donc de celle de H
dépendent de I’énergie des photons émis par le tube du scanner. Par conséquent, la relation qui
lie la densité électronique avec les nombres d’ Hounsfield dépend du scanner et doit étre mesurée.
Cette relation, qui se traduit sous forme d’une courbe expérimentale est trés importante car les
systémes de calcul de la distribution ont besoin de la densité électronique de chaque voxel pour
calculer avec précision la dose délivrée.

1.1.2.1.2 Imagerie par Résonance Magnétique (IRM) L’imagerie par résonance ma-
gnétique est une extrapolation de la spectroscopie par résonance magnétique nucléaire. Certains
atomes du corps humain possédant un nombre impair de protons, comme 1’hydrogéne, le sodium,
le phosphore et le carbone 13, émettent des signaux de résonance magnétique. Ces signaux trai-
tés par informatique permettent par reconstruction de créer des images anatomiques. C’est une
technique d’imagerie qui permet de visualiser des détails invisibles sur les radiographies standard,
I’échographie ou le scanner. La zone étudiée peut étre restitué en deux ou trois dimensions.

I’IRM offre de nombreuses possibilités de réalisation des images : séquences pondérées en
T1 avec ou sans injection de produit de contraste, en T2, "FLAIR" etc. Cet examen est plus
performant que le scanner dans la plupart des tumeurs cérébrales, ORL et pelviennes, grace
a4 un meilleur contraste et une excellente résolution spatiale. Néanmoins, les calculs de dose
nécessitent les I'utilisation des images scanographiques et des recalages entre images scanner et
images obtenues par résonance magnétique (figure 1.3).

|

Fi1G. 1.2: Exemple de dispositif d’imagerie par résonance magnétique (IRM)

La scanographie et 'TRM sont essentiellement des imageries anatomiques. Cependant I'IRM
peut étre une imagerie fonctionnelle permettant de visualiser dans le cerveau par exemple, les
zones du langage, de la marche etc. La médecine nucléaire propose une autre nature d’imagerie :
c’est 'imagerie métabolique. Elle visualise la cinétique de fixation et/ou d’élimination d’un
traceur, ou encore sa fixation différentielle entre tissus sains et pathologiques.
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F1a. 1.3: Définition du volume cible dans le cas d’un traitement par radiothérapie en condition stéréo-
taxique & partir d’images CT(a gauche) et IRM (a droite)

1.1.2.1.3 La Tomographie par émission de positons (TEP) La TEP est une imagerie
fonctionnelle qui utilise des molécules marquées par des radioéléments émetteurs béta+. Une
fois le positon émis dans le tissus, il parcourt quelques millimétres sur lesquels il perd toute son
énergie cinétique. Le positon "au repos" interagit alors avec un électron du milieu suivant une
réaction d’annihilation au cours de laquelle I’énergie de masse des deux particules se transforme
en deux photons de 511 keV émis simultanément dans des directions opposées. C’est cette pro-
priété qui est exploitée pour déterminer le point d’émission des photons et construire les images
tomographiques. La résolution spatiale est actuellement de 'ordre de 4 & 6 mm. De nombreuses
études cliniques ont montré que la TEP peut détecter les lésions de trés petite taille et ainsi
aider & définir le volume cible & irradier. Son intérét est évident, par exemple, dans le cas de
cancers bronchiques.

Pour une meilleure définition des volumes cibles, on a souvent recourt aux recalages d’images
qui peuvent étre réalisés entre scannographie et TEP, IRM et TEP ou encore scannographie et
IRM. La technique consiste, grace a 'utilisation de logiciels spécifiques, en la mise en correspon-
dance des volumes de voxels de deux modalités différentes, un des volumes servant de base pour
recaler 'autre. Apreés recalage, on dispose de 2 volumes de voxels : celui qui a servi de base au
recalage et celui de la modalité recalée, re-découpé a des positions de coupes qui correspondent
a celles de la modalité de base. Chaque volume de voxels garde la spécificité de la modalité dont
il est issu.

La fusion d’images est réalisée aprés le recalage de 2 modalités. Elle permet d’obtenir un seul
volume de voxels dans lequel certains voxels d’'une modalité ont été remplacer par des voxels de
I'autre modalité. Les spécificités de chaque modalité ne sont pas que partiellement conservées.

1.1.2.1.4 L’echographie (les ultrasons) Elle permet d’explorer Iintérieur du corps par
des ultra-sons. Une sonde émet un faisceau d’ultrasons dans la zone a explorer. Selon la nature
des tissus, ces ondes sonores sont réfléchies avec plus ou moins de puissance. Le traitement de ces
échos permet une visualisation des organes observés. Les ultrasons peuvent étre particuliérement
utiles dans le diagnostic des mélanomes situés dans le pdle postérieur de I'eeil qui ne peut étre
visualisé directement. Elle est donc trés utilisée pour la localisation et le traitement des tumeurs
en curiethérapie oculaire et prostatique.
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1.1.2.1.5 Définition des volumes cibles A partir des images médicales, les médecins et
physiciens médicaux délimitent les volumes cibles & traiter et les organes & risques & protéger.
Le radiothérapeute dessine sur les différentes coupes d’images scanner du patient, ’ensemble des
structures saines & protéger ainsi que les différents volumes & irradier. Ces notions de volumes
ont été données dans le rapport N°50 de I'TCRU® [ICRU-50, 1993] qui distingue :

- le volume tumoral GTV (Gross Tumor Volum) : volume de la lésion tel qu'il est objectivé
par I’examen clinique ou l'imagerie.

- le volume cible anatomoclinique CTV (Clinical Target Volume) : volume tumoral ainsi
que le volume de tissu contenant des cellules néoplasiques infra-cliniques. C’est un concept
anatomoclinique identique pour le chirurgien, le radiothérapeute ou le chimiothérapeute ;

- le volume cible prévisionnel PVT (Planning Target Volume) : c’est un concept géomé-
trique utilisé en radiothérapie pour tenir compte d’une marge de sécurité autour du CTV
liée aux mouvements du patient (par exemple la respiration), le déplacement de certains
organes mobiles et les inévitables incertitudes liées a I'équipement et & la mise en place
des faisceaux.

- les organes a risques (moelle, cristallin, rectum, vessie...).

1.1.2.2 Evolution et optimisation des techniques de traitement

Depuis une dizaine d’années maintenant, ’essor de la radiothérapie dans les centres anti-
cancéreux devient considérable grace & la mise en ceuvre de nouvelles techniques innovantes qui
rendent les traitements plus adaptés, plus précis et donc plus efficaces. Ces évolutions essayent
de répondre & un certain nombre de problématiques : la nécessité de donner plus de précision
(dresser une cartographie exacte de la tumeur, son extension et ses relations avec les tissus sains
grace a l'imagerie), d’augmenter les doses (les faisceaux adaptés au plus prés du volume tu-
moral, limitant I'exposition des organes sains) et de contréler les mouvements du patient
et de la tumeur pendant le traitement. Ainsi, les radiothérapeutes disposent aujourd’hui de
nombreuses techniques parmi lesquelles ils peuvent choisir la plus adaptée selon le type et la
localisation de la tumeur [Hanks et al., 1985|. Parmi ces grandes évolutions, nous pouvons noter :
les techniques permettant de bien gérer le positionnement du patient avec I'imagerie portale et
I'imagerie embarquée permettant de contréler la respiration ou les mouvements du patient, le
gating (Systéme de radiothérapie asservie a la respiration généralement guidée par une imagerie
4D) et aussi 'IMRT (radiothérapie par modulation d’intensité).

1.1.2.2.1 Positionnement patient Le positionnement du patient est une étape relative-
ment importante dans la planification du traitement. Pendant longtemps il a été vérifié grace a
des films de controles. Cependant cette vérification par film peut étre coliteuse en temps et en
moyens car elle nécessite plusieurs étapes. Aujourd’hui le positionnement est rendu plus facile
et plus efficace grace aux systémes d’imagerie portale électroniques EPID®. Ces systémes
ont de nombreux avantages par rapport aux films. Ils permettent d’acquérir des images portales
réalisées dans les conditions de traitement avec ’énergie du faisceau considéré (figure 1.4).

Les EPID actuellement disponibles fonctionnent selon le méme schéma. Le détecteur est
situé dans le faisceau d’irradiation, il est généralement fixé a I'accélérateur a ’aide d’un support
rétractable (voir figure 1.4 en bas de la téte d’irradiation de 'accélérateur). La position du
patient est obtenue en temps réel grace a des images sous forme numérique. Ce format permet le
traitement direct des images portales (réglage de contraste, rotation, agrandissement de certaines

SInternational Commission an Radiation Units and Measurements
SElectronic Portal Imaging Device
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régions d’intérét, etc.), la comparaison par rapport a des images de référence et un archivage plus
simple et plus rapide. L'imagerie portale permet donc d’obtenir I'image d’un champ d’irradiation
avant la séance de traitement, ce qui donne la possibilité d’intervenir en corrigeant la mise
en place du patient si I'image obtenue n’est pas celle qui est attendue. Elle permet aussi de
réaliser des acquisitions d’images en cours de traitement (impossible avec la technique par films
radiologiques) et de visualiser ainsi les mouvements du patient afin de les quantifier.

F1G. 1.4: Dispositif d’imagerie portale électronique attaché a I’accélérateur par I'intermédiaire d’un bras
rétractable.

Plusieurs systémes d’imagerie portale électroniques ont été développés pour remplacer les
films de controle réalisés pour vérifier la position de traitement du patient [Boyer et al., 1992;
Munro, 1995 ; Herman et al., 2001 ; Antonuk, 2002]. Citons aussi celui utilisant un écran fluores-
cent couplé & une caméra CCD (Pasma, 1999), ou encore le modéle & détecteur planaire constitué
d’une matrice de chambres d’ionisation [Van Herk et al., 1995] et le plus récent composé d’une
matrice de détecteurs au silicium amorphe (aSi).

L’imagerie embarquée "ConeBeam" (figure 1.5) est également une solution intéressante
car elle fournit en temps réel des images de la zone irradiée de bonne qualité, ce qui permet un
suivi du traitement extrémement précis. L'imagerie embarquée est également capable de controler
la dose réellement délivrée au patient puis de la comparer ensuite au plan dosimétrique initial
(Repositionnement par rapport aux os et comparaison aux coupes CT).

(b)

Fic. 1.5: Dispositif d’imagerie portale "ConeBeam"
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1.1.2.2.2 La radiothérapie par modulation d’intensité (IMRT) L'IMRT? est une
technique de radiothérapie qui consiste a délivrer la dose au volume cible, non seulement par
une bonne conformation des faisceaux, mais aussi en variant 'intensité émise a 'intérieur de
chaque faisceau [Webb, 1997]. L’utilisation des compensateurs a été remplacée par les collima-
teurs multi-lames mieux adaptés pour les champs d’irradiation complexes. La méthode présente
deux avantages majeurs, elle permet :

1. de préserver les tissus sains avoisinant la tumeur;

2. d’ augmenter la dose au volume cible, d’obtenir une meilleure conformation de la dose
deélivrée et/ou de délivrer une distribution de dose plus homogéne dans le volume cible [Oh
et al., 1999 ; Eisbruck et al., 1998|.

A T’heure actuelle, la mise en oeuvre de cette technique fait appel :
- aux outils de la radiothérapie conformationnelle 3D ;
- a un logiciel de planification inverse (optimisation de la fluence des faisceaux a partir de
contraintes prescrites) ;
a un séquenceur permettant de traduire la fluence en mouvement de lame;
a des outils de transfert (logiciels et réseaux) et d’automatisation des traitements;
a un controle de qualité renforcé.

Toutes les autres étapes du processus nécessitent une précision accrue : contention personnalisée,
acquisition des images volumiques, exécution et contrdle du traitement. La figure (1.6) représente
un exemple de plan de traitement du cancer du poumon par radiothérapie conformationnelle
(IMRT). Comme les rayons sont émis depuis des angles différents, les faisceaux convergent sur
la tumeur. La dose de radiation est concentrée sur la tumeur (en rouge sur la figure 1.6) et
s’estompe vers les zones extérieures (en vert sur la figure 1.6).

F1G. 1.6: Plan de traitement du cancer du poumon par IMRT

La radiothérapie par modulation d’intensité (IMRT) est une technique déja pratiquée pour
plusieurs localisations de cancers. La mise en place de cette technique dans un service nécessite
un investissement important en moyens humains dans les unités de physique médicale.

1.1.2.2.3 La technique du "gating", imagerie 4D La technique du "gating" est une
technique de radiothérapie synchronisée avec la respiration. Au cours du traitement, 1'accélé-
rateur ne délivre l'irradiation que pour une phase donnée du cycle respiratoire. En général le

"Intensity-Modulated Radiation Therapy
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patient respire librement ou effectue une respiration maitrisée de telle maniére que lirradia-
tion peut étre effectuée a chaque fois que le volume cible se trouve dans sa position de fin
d’expiration et est stoppée pour le reste du cycle respiratoire (voir la figure 1.7)%. Ces systémes
nécessitent 1'utilisation d’un indicateur permettant de suivre la respiration du patient et donc les
mouvements de la cible. Les marqueurs peuvent étre internes (repéres métalliques) ou externes
(Systéme de caméra et laser infrarouges) le plus souvent utilisés.
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F1G. 1.7: Principe de traitement par la technique du gating : inspiration (haut) expiration (bas)

Certains dispositifs de traitement intégrent un scanner 4D permettant de réaliser un examen
scanner quadridimensionnel en temps réel. Les données anatomiques du patient, utilisées pour
planifier la radiothérapie synchronisée avec la respiration, doivent en principe refléter la position
exacte des organes & la phase de traitement. Le scanner 4D permet par exemple d’obtenir des
images du thorax en mouvement, aux différentes phases du cycle respiratoire. L’irradiation et
Pacquisition d’images sont faites de fagon intercalée [Simon, 2006].

1.1.2.2.4 Evolution vers la tomothérapie Les évolutions technologiques, ’amélioration
des machines de traitement ainsi que les progrés considérables dans le calcul de la dose et les
techniques de distribution de dose, conduisent aujourd’hui & de nouveaux choix thérapeutiques.
La tomothérapie? par exemple qui constitue une nouvelle étape de la radiothérapie de pointe.

8L’irradiation n’est délivrée que lorsque la grandeur mesurée, reflétant le mouvement de la cible, se situe dans
une fenétre donnée (lignes horizontales noires)
9Une radiothérapie de haute précision guidée par I'image
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Cette technique rentre dans le cadre de la radiothérapie conformationnelle tridimensionnelle.
Elle consiste a associer un accélérateur qui se déplace autour et le long du patient, et un scanner
permettant de faire des acquisitions d’images en temps réels. Il est ainsi possible d’acquérir des
images scannées lors de chaque séance de traitement pour vérifier la bonne position du patient.
Compte tenu de la grande précision de la tomothérapie, le positionnement des patients doit étre
reproduit & I'identique d’une séance a I'autre. Le dispositif permet de traiter de facon continue
selon toutes les incidences et de suivre dans le temps 1’évolution des cancers. La distribution de
la dose est ainsi optimisée et adaptée au volume tumoral ciblé.

La présence du scanner permet aussi de suivre ’évolution, la régression de la tumeur dans
le temps. En effet, I'irradiation est décomposée en plusieurs séances successives (entre 20 et 30)
au cours desquelles la tumeur diminue progressivement de taille aprés quelques jours ou méme
quelques semaines. Afin de limiter au maximum l'irradiation des tissus sains situés & proximité
et de concentrer les rayonnements sur le reliquat tumoral, il est important de prendre en compte
ces changements. La zone d’irradiation est donc adaptée & la forme et & la taille prise par la
tumeur tout au long de son traitement. La tomothérapie pourra également dans un proche avenir
étre couplée & un systéme d’asservissement a la respiration. Que ce soit par " blocage respira-
toire volontaire " ou par " suivi automatisé de la respiration ", les mouvements respiratoires
pourront étre pris en compte et la précision de lirradiation accrue. Cette méthode innovante
représente une avancée considérable pour le traitement de certaines tumeurs mal localisées et
difficiles & irradier par une radiothérapie classique. Elle est recommandée pour traiter certains
cancers des voies aéro-digestives supérieures, certains cancers du sein et du poumon, des sar-
comes des membres et des pathologies hématologiques nécessitant une greffe de moelle osseuse
et une irradiation corporelle totale.

Pour des situations particuliéres (interfaces, irrégularités de surface) les algorithmes de TPS
sont insuffisants pour apporter la précision requise. Dans ces cas les simulations par Monte-Carlo
du dépots de dose s’averent des outils précieux pour une bonne connaissance de la distribution de
dose. Il est aussi recommandé de faire un controéle qualité du traitement. L’objectif d’'un contréle
qualité est de comparer la distribution de dose calculée par le TPS et la distribution de dose
mesurée, délivrée par I'accélérateur par exemple. Les controles qualité pour les traitements des
patient les plus couramment réalisés sont des mesures de doses absolues (chambres d’ionisation,
diode, TLD, etc...), associées parfois & des mesures de distributions de doses (film). L’acquisition
et I’analyse des données restent encore des étapes fortes consommatrices en temps.

1.1.2.3 Simulation et planification du traitement

Suivant le degré de complexité et les risques associés au traitement, la modélisation et la
simulation peuvent étre plus ou moins difficiles. La précision de cette simulation est directement
liée a la précision des modeéles de calcul de dose. Cette planification du traitement comporte
donc deux difficultés principales :

- la modélisation du patient (volume découpé en petits éléments de volume ou voxels obte-
nus a partir des images). Le calcul dosimétrique va consister & un calcul de l'interaction
des particules avec ce volume de voxel : modélisation de la dose déposée par les particules
dans le voxel ;

- le choix thérapeutique (type de particule, méthode d’irradiation, précision etc) et la mo-
délisation totale du traitement.
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1.1.2.3.1 Les modéles de calcul Dans le cadre du calcul prévisionnel de la distribution
de dose en clinique, le TPS doit étre en principe disponible sur un ordinateur offrant certaines
capacités en terme de calcul (CPUs) avec suffisamment de mémoire vive pour l'exécution du
logiciel et de stockages pour les gestion des images médicales [Van Dyk et al., 1999]. Il permet
entre autre au radiothérapeute de définir les volumes a irradier (contourage de la tumeur) grace
aux données anatomiques issues des acquisitions d’images (CT, IRM...) et surtout de calculer
ou de simuler la distribution de dose dans la tumeur et d’optimiser le traitement. De maniére
générale, tout systéme de planification de dose doit satisfaire & un certain nombre de contraintes :

- une bonne description des processus physiques liés & la génération des particules;

- une prise en compte des corrections d’hétérogénéité liée au patient avec transport des

particules primaires et secondaires ;

- un calcul de dose en un point aléatoire possible avant le calcul de la matrice 3D

- critéres de précision du calcul de la dose sur ’axe pour une résolution de calcul de 5 mm

au moins < 1% et en dehors de l'axe < 2%.
La qualité et la précision de cette phase de simulation est bien évidemment liée & la précision
des modéles et algorithmes de calcul de dose. Deux principales difficultés se posent généralement
dans le calcul dosimétrique avec le TPS : d’abord la modélisation du patient (&tre vivant) avec
une architecture tissulaire trés complexe et méme quasi-impossible & modéliser complétement,
et ensuite les contraintes de traitement. Il est donc nécessaire et indispensable de faire des
approximations et des compromis optimum entre la précision du calcul et la vitesse de calcul.

Pour la modélisation du patient, celui-ci est considéré comme un volume constitué d’un
ensemble de petits éléments appelés "voxels" et obtenus a partir de I'imagerie scanner. Chaque
voxel contient un nombre H (housfield) représentant I’atténuation des rayons X dans ce élément
de volume et permettant d’avoir accés aux densités électroniques pour le calcul dosimétrique
dans le voxel. Le calcul dosimétrique va consister en un calcul de l'interaction physique des
particules avec ce volume de voxel.

Aprés modélisation du patient, le calcul de dose est fait avec des modéles qui tiennent compte
des parameétres du traitement comme par exemples les paramétres d’un accélérateur (énergie,
collimation, intensité ...) mais aussi des données anatomiques. En fonction du choix du type
d’irradiation (particule) et de la précision souhaitée on peut utiliser plusieurs types de modéles :

* Les modéles simples : basés sur le principe de la superposition (pour les photons) : la

contribution du faisceau est macroscopiquement décomposer en somme de décompositions
élémentaires. Dans cette catégorie, nous avons :

1. Le modéle de Clarkson-cunningham : il consiste a séparer la contribution issue
des photons "primaires" dans ’axe du point de mesure et celle issue des particules
diffusées. Ce modéle, utilisé dans tous les programmes a 'avantage d’offrir un bon
compromis vitesse précision.

2. Point kernel : dans cette méthode, on calcule des "kernels" élémentaires qui cor-
respondant & la dose déposée autour du point d’interaction des photons primaires
(calculé préalablement par Monte-Carlo). le calcul revient alors a faire la convolution
de tous les kernels en fonction du spectre et de la fluence du faisceau.

* Le modéle du pinceau élémentaire : consiste a décomposer le faisceau en pinceaux
élémentaires, soit de maniére encore un peu macroscopique (décomposition de faisceau
large en mini-faisceaux), soit d’une maniére proche de la réalité (Monte-Carlo).

1.1.2.3.2 Evaluation du plan de traitement Pour estimer la qualité de la dosimétrie
prévisionnelle, le programme doit disposer d’outils de visualisation globale des résultats. On
peut tracer des courbes représentant coupe par coupe les niveaux de méme dose (isodoses). On
calcule également des courbes qui synthétisent la répartition de la dose délivrée dans toutes les
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structures contourées (histogrammes dose-volume). Ainsi on peut estimer quel pourcentage de
volume a recu telle dose et réduire ou maitriser les sousdosages et surdosages...

1.1.3 Mesure de la dose

Elle est en principe antérieure a la planification. Une étude dosimétrique des différents fais-
ceaux est réalisée selon des protocoles établis par 'TAEA!? [TAEA-398, 2000] pour constituer les
bibliothéques de faisceau utilisées dans les TPS. Aprés cette étape, une validation des résultats
obtenus par le TPS s’impose. Tous les cas d’irradiation sont envisagés et des comparaisons sont
faites entre les doses calculées par le TPS et les doses mesurées dans les mémes conditions sous
I'appareil de traitement.

Pour réaliser les mesures de doses, le physicien peut utiliser plusieurs types de dosimétres
qui présentent chacun des avantages et des inconvénients. Les plus couramment utilisés dans les
services de radiothérapie sont les chambres d’ionisations et les détecteurs radiochimiques.

1.1.3.1 Les chambres d’ionisation

La chambre d’ionisation est la méthode la plus utilisée pour calibrer les sources de rayonne-
ment en radiothérapie ou curiethérapie. Le principe consiste a recueillir sur des électrodes, les
charges créées suite a I'interaction du rayonnement avec les atomes constituant le gaz (en général
de 'air) dans le volume de collection. Contrairement aux chambres pressurisées une correction
liée & la température et la pression doit étre appliquée aux chambres ouvertes. La mesure de
la dose absorbée par des chambres d’ionisation est bien détaillé dans plusieurs protocoles de
référence de 'TAEA. Le TRS N°277 [IAEA-277, 1987| décrit 1'étalonnage des chambres d’io-
nisation en terme de kerma!l dans Dair, le TRS N°381 [IAEA-381, 1997| présente 1'utilisation
des chambres plates dans les faisceaux de photons et d’électrons de haute énergie et le TRS
N°398 [IAEA-398, 2000] décrit I’étalonnage des chambres d’ionisations en termes de dose dans
I'eau. Les mesures sont relativement simples et fiables (avec une incertitude standard sur l'ac-
tivité d’environ 5%). Elles permettent de faire des mesures ponctuelles (2D) de la dose mais
leur sensibilité est faible et elles demandent un nombre important d’unité moniteur (irradiation)
par image. Les détecteurs les plus utilisés pour la mesure de la dose absolue sont des chambres
d’ionisation cylindriques.

La figure (1.8) représente un exemple de chambres d’ionisation type "FARMER" caractérisées
par leur haute résolution spatiale applicables pour une dosimétrie absolue (électrons, photons),
petits champs, régions a fort gradient et mesure dans 'air, les solides et cuves a eau.

Fic. 1.8: Chambres d’ionisation type "FARMER" cylindriques étanches

OInternational Atomic Energy Agency
"¥Kinetic Energy Released per MAss unit
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1.1.3.2 Les détecteurs radiochimiques

Ce sont les détecteurs récemment utilisés pour la mesure d’uniformité des sources. Ces films
sont constitués d’une fine émulsion insérée entre deux couches de Polyéthyléne Terephtalate.
Leur principal avantage est leur grande résolution spatiale (1 micron ou inférieur). Malgré cela,
leur sensibilité est assez faible et la principale limitation de ces films est la variation d’épaisseur
de la couche d’émulsion, ce qui introduit une incertitude importante dans la mesure. Ils sont
généralement recommandés pour les mesures d uniformité des sources et les mesures de dose en
profondeur pour des doses allant de 2 & 400 Gy selon le type de film.

En principe, lorsque ces films sont soumis & une irradiation, ils se colorent par suite d’'un
processus de polymérisation en chaine initié par lirradiation. Contrairement aux émulations &
base d’AgBr, aucun traitement chimique (ou développement) n’est nécessaire pour faire appa-
raitre I'opacité colorée qui peut étre bleu, rouge ou noire suivant la composition du détecteur
radio-chromique. La coloration aprés irradiation est visible & I'ceil nu mais elle doit étre quan-
tifiée et analysée a ’aide d’'un photo-densitométre adapté. Les films radio-chromiques que nous
évoquerons ont été mis au point depuis la fin des années 80 par la société "Gaf Chemicals Corpo-
ration International Speciality Products "(Wayne, N.J. - USA), maintenant filiale de la société
ISPCORP!2. Ce sont en effet les seuls dont la gamme de sensibilité (jusqu’a 5 keV voir inférieur)
et les propriétés dosimétriques sont adaptés a la dosimétrie dans le domaine médical. Un groupe
de travail de ’AAPM leur a consacré un rapport trés complet en 1998 [Ref]. Actuellement,
plusieurs types de films de composition et d’épaisseurs différentes sont commercialisés. Les plus
utilisés sont :

* GAFCHROMIC HD-810 : pour les domaines de dose de 50 a 2500 Gy, il y a 17um d’épais-
seur se composant en une couche radiosensible de 7pm étalé sur un support de polyester
de 10pum d’épaisseur.

* GAFCHROMIC MD-55-1 : il est composé d’une fine couche d’émulsion radiochromique
de 15um d’épaisseur étalée sur une base en polyester de 67um d’épaisseur.

* GAFCHROMIC MD-55-2 : il est beaucoup plus sensible que les précédents car contenant
2 couches d’émulsions radiosensibles de 15um d’épaisseur étalées sur une base de polyester
de 67um d’épaisseur accolées entre elles par I'intermédiaire d’un liant adhésif . Le TG-55'3
le recommande dans le domaine de doses de 3 & 100 Gy.

* GAFCHROMIC HS : spécialement mis au point pour le controle de qualité en radiothéra-
pie, il est environ deux fois plus sensible et plus reproductible que les films MD55-2 avec
une gamme de doses de 1 & 50 Gy.

Dans le cas de certains traitements comme la curiethérapie oculaire utilisant des plaques oph-
talmiques contenant de 1’ I'?® ou encore du Ru'%®, les mesures expérimentales de la distribution
de dose sont relativement difficiles. En effet, nous avons un gradient de dose trés haut sur une
région d’intérét thérapeutique trés petit (inférieur & 30 mm). La mesure de dose dans ces cas
exige I'utilisation de détecteurs trés petits qui doivent étre positionnés avec une grande précision.

Il existe d’autres dispositifs de mesure de la dose comme les gels polyméres utilisés pour
évaluer une distribution en 3D des applicateurs ophtalmiques de I'?% ou Ru'% par exemple, le
scintillateur plastique, les diodes ou encore les détecteurs solides : TLD' qui sont de petite taille
et par conséquent bien adaptés pour la détermination de la distribution de dose autour d’une
source.

2ISPCORP : International Specialty Products; http :/ /www.ispcorp.com
3TG-55 : Groupe de travail N°55 de PAAPM
M Thermoluminescence dosimeters
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Conclusion

Actuellement, les TPS donnent des résultats satisfaisants. Néanmoins, dans le cadre d’une
amélioration de la précision et dans certaines situations ou la précision du TPS n’est pas suffi-
sante, I'utilisation des méthodes Monte-Carlo peut étre envisagée. Les simulations Monte-Carlo
représentent aujourd’hui une alternative et un outil performant pour modéliser la réponse en
dose et calculer les corrections nécessaires aux applications dosimétriques. L’utilisation de ces
méthodes pour des géométries complexes ou des images de haute résolution nécessite des heures
de calculs relativement importantes dont il faut tenir compte. Cependant il existe de plus en
plus des solutions pour réduire ces temps de calcul comme une grille de calcul par exemple qui
sera évoquée dans le dernier chapitre de la thése. Nous allons nous intéressés maintenant aux
méthodes de Monte-Carlo qui modélisent la trajectoire et I'interaction des particules

1.2 Simulations Monte-Carlo : une alternative pour améliorer la
précision du calcul de doses

Les méthodes de Monte-Carlo sont des méthodes statistiques basées sur le tirage de nombres
pseudo-aléatoires suivant des lois de probabilité ou de fonctions de densité de probabilité qui
décrivent des processus naturels, biologiques ou bien physiques. Les méthodes de Monte-Carlo
ont été inventées par John Von Neumann et Stanislaw Ulam [Okten, 1999].

1.2.1 Modélisation et simulation du transport des particules

Les lois régissant les diverses interactions élémentaires des électrons et des photons avec la
matiére sont bien connues. Mais il est souvent difficile d’évaluer les effets résultants d’un grand
nombre d’interactions successives. Pour cela, il existe deux catégories de méthodes : les méthodes
déterministes et les méthodes statistiques.

1.2.1.1 Meéthode déterministe

Des équations théoriques de transfert sont utilisées pour modéliser le transport des particules
dans la matiére (équation de Boltzmann pour les photons et équation de Lewis pour les électrons).
La résolution de ses équations caractérise la valeur du champ d’irradiation par une fonction de
densité des particules en un point donné de ’espace et & tout instant, en fonction de I’énergie,
de l'angle et du type de la particule incidente. Cependant, la complexité des systémes étudiés
rend trés rapidement ces méthodes déterministes lourdes a mettre en ouvre.

1.2.1.2 Meéthode statistique de Monte-Carlo

Les méthodes dites de Monte-Carlo se basent sur une modélisation microscopique aboutissant
a une simulation en 3 dimensions : on ne parle plus de fonction de distribution mais de probabilité
d’occurrence de chaque interaction (appelée aussi événement). Les trajectoires des particules
sont simulées individuellement a partir d’une série de nombres aléatoires et de sections efficaces
chargées de reproduire le phénoméne physique. La solution est tirée de la moyenne statistique des
grandeurs obtenues a partir de la simulation d’un grand nombre de particules primaires (appelées
aussi "histoires"). Pour simuler les histoires des particules, il est nécessaire de posséder un
modéle de diffusion constitué principalement d’un ensemble de sections efficaces différentielles qui
déterminent les distributions de probabilité des variables aléatoires représentant une trajectoire :

v’ le libre parcours moyen entre deux événements,

v le type d’interaction,
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v' Iénergie perdue et la déflexion angulaire subie au cours de l'interaction.
Une fois que ces distributions de probabilité sont connues, les histoires peuvent étre générées
en utilisant des méthodes d’échantillonnage adaptées [Mazurier, 1999]. Aprés la simulation d’un
grand nombre d’histoires, I'information voulue est tirée de la moyenne statistique des grandeurs
obtenues, affectées d’incertitudes statistiques. La figure (1.9) illustre ce principe.

Générateur de Code de
nombres aléatoires Monte-Carlo Résultats

‘ Modéle de diffusion J

(Sections efficaces d’interactions, algorithmes ...)

Fic. 1.9: Schéma de principe des méthodes de Monte-Carlo

1.2.1.3 Simulation et transport des particules

La majorité des codes utilisent globalement les mémes sections efficaces pour le transport des
photons. Les grandes différences entre les codes interviennent au niveau du modéle de diffusion
des électrons.

Les électrons

Une approche dite "d’histoires condensées" est utilisée pour simuler le transport des électrons.
L’histoire de I'électron est divisée en étapes de transport (t) au cours desquelles les interactions
a faible perte d’énergie et a faible déflexion sont regroupées. Selon la classification de Berger
[Berger, 1963 ; Rogers et Bielajew, 1990], il existe deux grandes classes de codes de Monte-Carlo,
se distinguant par la maniére dont la variation de I’énergie de I’électron primaire est traitée.
Dans les modéles de classe I, I'électron primaire n’est pas directement affecté par la création
d’une particule secondaire. Les effets de la création d’électrons secondaires sont pris globalement
en compte en échantillonnant une distribution de perte d’énergie de I’électron primaire ("strag-
gling") a chaque étape. Les déflexions dues a la création de particules secondaires sont prises en
compte avec la théorie de la diffusion multiple.

Les algorithmes de classe Il sont plus précis que ceux de classe I car les corrélations entre
les particules primaires et secondaires sont prises en compte. Chaque étape correspond & un
groupement de diffusions a faible perte d’énergie et a faible déflexion : ces interactions sont dites
"faibles". La perte continue d’énergie (CSDA) est supposée avoir lieu le long de I’élément de
trajet mais elle inclut en fait les dépots d’énergie des particules secondaires créées prés du trajet.
L’énergie perdue au cours de ’étape t est donnée par la relation AE = t.L, ou L, est le pouvoir
de ralentissement restreint par collision, représentant la perte d’énergie moyenne par unité de
longueur dues aux interactions entrainant des pertes d’énergie inférieures & une énergie seuil E;.
Cette énergie AE est déposée en fin d’étape et la déflexion angulaire est déterminée a partir de
I’échantillonnage d’'un modéle de diffusion multiple .

1.2.2 Générateurs de nombres aléatoires

L’efficacité d’'un code Monte Carlo dépend en grande partie de la qualité de son générateur
de nombres aléatoires. Une séquence de nombres aléatoires de haute qualité doit étre telle que
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l'occurrence de chaque nombre est imprévisible. Des tests sur leur caractére aléatoire doivent
étre effectués afin de s’assurer que le résultat ne soit pas biaisé. Ces nombres sont générés sur
ordinateur par un algorithme mathématique, d’ou la qualification de nombres pseudo-aléatoires.
Généralement, les algorithmes générateurs de nombres aléatoires produisent des séquences qui
finissent par se recouper, c’est-d-dire qu’ils ont une période finie. Il est important de déterminer
si cette période est suffisante ou pas pour la simulation & effectuer. Plusieurs méthodes ont été
proposées pour générer de fagon aléatoire des nombres. Ainsi en 1951, Von Neumann propose
de prendre un nombre entier de 2k chiffres, de I’élever au carré et de prendre les 2k chiffres
au milieu comme nombre aléatoire R ( par exemple 33172 =11002489 d’ott R=24.). Mais ce
modéle s’avére étre rapidement périodique et méme la période peut étre courte. Au lieu de X,,2,
Von Neumann essaya avec X,,—1X,, avec de meilleurs résultats mais limités a cause des éléments
neutres. Lehmer eut 'idée de conserver uniquement les chiffres de poids faible et aboutit & la
forme congruentielle :

Xn—1 = aX, + ¢(moduloP) = R,, = X,/ P (1.4)

Ou R, est le nombre aléatoire, P est plus grand nombre possible pour ce genre d’opération
sur la machine considérée, égal & 2k avec k le nombre de bits représentant un entier. Ce type
de générateur est dite congruentiel linéaire (ou LCRNG). Lorsque la valeur de ¢ de I’équation
1.4 est prise égale a 0, on a alors un générateur de nombre aléatoire congruentiel multiplicatif
(ou MCRNG). Avec I’évolution des ordinateurs notamment en puissance de calcul, plusieurs
catégories de générateurs de nombre aléatoires existent de nos jours. Les plus utilisées sont les
générateurs de type congruentiel [Anderson, 1990] et les générateurs de type Fibonacci [James,
1990].

1.2.3 Précision d’un code Monte-Carlo
1.2.3.1 Incertitudes physiques

Quelque soit le degré de précision des données physiques utilisées dans un code, la qualité des
résultats d’'un code de Monte-Carlo est inévitablement limitée par celle du modéle de diffusion
employé. Des erreurs additionnelles peuvent provenir de la maniére dont les sections efficaces
sont tabulées, interpolées et échantillonnées. Par exemple, certains codes possédent une discon-
tinuité de plusieurs pour cent dans les sections efficaces des photons & certaines énergies car
ils utilisent des sections efficaces provenant de différentes sources de part et d’autre de cette
énergie [Rogers, 1984]. 1l est trés difficile d’avoir une idée exacte de I'impact de ces erreurs sur
le résultat d’une simulation donnée, selon le domaine d’énergie, le type de particules et les ma-
tériaux étudiés. En générale les concepteurs donnent une idée des erreurs systématiques liées
a l'incertitude sur les sections efficaces pour les modéles de diffusion. On peut aussi considérer
uniquement les incertitudes sur les pouvoirs d’arrét des électrons obtenues en comparant des
pouvoirs d’arrét simulés avec ceux de la littérature de référence. D’autres erreurs systématiques
peuvent étre dues aux erreurs de programmation, au modéle de diffusion incomplet ou aux er-
reurs de troncature pour coder les nombres réels (simple ou double précision). La comparaison
de codes possédant des modéles de diffusion différents fournit une base pour évaluer certaines
de ces erreurs systématiques.

1.2.3.2 Les incertitudes statistiques

Les résultats issus de calculs par Monte-Carlo sont également soumis a des incertitudes
statistiques. Pour éviter les fluctuations statistiques, il est nécessaire de simuler un certains
nombres de particules. Les méthodes de calcul de ces incertitudes seront données plus loin dans
le chapitre 3.
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1.2.4 Les techniques de réduction de variance

Dans la pratique du calcul a I'aide de codes de Monte-Carlo, il est courant d’observer qu’a la
suite d’un temps de calcul relativement long, la quantité Q calculée est associée & une variance
02Q encore trop élevée pour étre exploitable. Pour diminuer cette incertitude, il existe différentes
méthodes de réduction de variance qui sont extrémement dépendantes du probléme étudié et qui
peuvent augmenter le temps de simulation par particule primaire [Monte-Carlo transport, 1988|.
Afin d’estimer 'apport de ces méthodes de réduction de variance a la simulation, il est courant
d’utiliser la notion d’efficacité e. Une simulation est dite "analogue" lorsque aucune technique
de réduction de variance n’est employée.

1.2.4.1 Notion d’efficacité

L’efficacité € d’une simulation permet de comparer les performances de deux méthodes de
simulation différentes et d’estimer le gain de temps apporté par une méthode pour obtenir une
variance donnée. L'efficacité est définie par la relation (1.5) :

1
= 1.5
€ O_2T ( )

ott T représente le temps de calcul et o2 la variance de l'estimation.

1.2.4.2 "Range rejection" concernant les électrons

La différence entre la simulation condensée des électrons et celle des photons est fondamen-
tale. Les photons parcourent une grande distance avant d’interagir et leur histoire est souvent
interrompue par les traversées d’interfaces. En ce qui concerne les électrons, ils subissent en
général de nombreuses interactions dans un milieu avant de rencontrer une interface . La tech-
nique de "range rejection" consiste & ne pas simuler les histoires des électrons qui ne peuvent
traverser l'interface de la région d’intérét. Ainsi, si la distance & parcourir par ’électron au cours
de son histoire est inférieure au trajet moyen a effectuer jusqu’a I'interface de la région d’intérét,
I’électron est arrété et son énergie est absorbée localement. Il faut néanmoins s’assurer que la
contribution du rayonnement de freinage ainsi supprimée n’est pas essentielle au calcul de la
grandeur d’intérét. Cette technique est assez brutale mais trés efficace.

1.2.4.3 Interactions forcées

Dans certains cas, une variance élevée résulte d’une faible probabilité d’interaction. La plus
grande partie du temps de calcul est perdue dans la simulation d’événements qui ne contribuent
pas ou peu au calcul de la grandeur étudiée. Il est possible d’augmenter artificiellement la
probabilité d’occurrence du processus étudié en diminuant le libre parcours moyen d’un facteur
F < 1. Un poids w, = 1 est associé¢ a chaque particule primaire . Les particules secondaires
produites dans une interaction forcée ont un poids ws = wp/F et ainsi de suite. Les particules
secondaires générées par des interactions non forcées ont un poids égal & celui de la particule
primaire. L’énergie déposée est elle aussi pondérée par le poids des particules qui déposent leur
énergie.

Soit w;1 et g1, le poids et la contribution de la i particule primaire et w;; et q;;, le poids
et la contribution des particules secondaires j générées par la i€ particule primaire. Aprés la
simulation de N histoires, la moyenne Q est donné par :

— 1
Q= Nzi,jwijqz'j (1.6)
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et la variance est donnée par :

1.1 _
oQ = N[Nzi(zjwijQij)2 - Q2] (1.7)

La moyenne Q) reste alors inchangée, mais la variance est diminuée grace au nombre plus élevé
d’interactions.

1.2.4.4 "Splitting" et Roulette Russe

Ces deux méthodes sont généralement associées dans les problémes ou l'intérét est localisé
dans une région délimitée. L’idée est de favoriser le flux de rayonnement vers la région d’intérét
et de 'inhiber loin de cette zone. Comme pour les interactions forcées, la réduction de variance
s’effectue en modifiant les poids des particules afin de garder le résultat final inchangé et de
diminuer la variance.

Le "splitting" consiste & remplacer une particule de poids w, en NSPLIT particules identiques
de poids w = w,/NSPLIT, lorsque cette particule s’approche de la région d’intérét. Quand
elle s’en éloigne, la roulette russe est appliquée et la particule est "arrétée" avec une certaine
probabilité Py;; < 1. Si la particule survit, son poids est multiplié par un facteur égal a 1/(1-
Prin). En pratique, on tire un nombre au hasard R : si celui-ci est inférieur a Py, la particule
est arrétée et s’il est supérieur a Py elle survit.

1.2.4.5 L’échantillonnage corrélé

L’échantillonnage corrélé peut étre utilisé pour le transport des électrons et des photons.
Cette méthode est particuliérement efficace pour calculer les rapports ou les différences d’une
quantité (par exemple la dose absorbée) dont les valeurs sont trés voisines. L’idée de base est
que les simulations dans les deux géométries d’intérét soient corrélées autant que possible afin
d’éliminer une grande partie de l'incertitude statistique dans le rapport ou la différence. Cela
permet de mieux mettre en évidence les écarts entre les quantités a calculer. Une méthode simple
d’échantillonnage corrélé a été utilisée par [Bielajew, 1990]. Les nombres aléatoires ayant servi a
simuler toute particule primaire ou secondaire ayant déposé de I’énergie dans la région d’intérét
d’une géométrie, sont sauvegardés et réutilisés pour la simulation de ces mémes particules dans
une seconde géométrie. La méthode de I’échantillonnage corrélé est également employée dans les
techniques récentes de calcul de répartition de dose en dosimétrie clinique par la méthode de
Monte-Carlo [Holmes et al., 1993 ; Wang et al., 1997|

1.2.5 Utilisations et applications des simulations Monte-Carlo

Dans le domaine de la physique médicale aussi bien dans les applications dosimétriques de
radiothérapie/curiethérapie qu’en médecine nucléaire, plusieurs logiciels de simulation basés sur
la méthode de Monte-Carlo ont été développés le plus souvent dans le cadre des collaborations
entre physiciens médicaux et informaticiens. Certains de ces logiciels sont ouverts au public et
peuvent étre utilisés gratuitement|Andreo, 1991 ; Zaidi, 1999 ; Buvat, 2002].

1.2.5.1 Les codes génériques

Se sont généralement des codes développés pour la physique des hautes énergies et la dosimé-
trie. Nous allons voir ici les principaux codes qui sont utilisés pour les applications dosimétriques
et qui nous ont servi pour valider nos résultats.
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1.2.5.1.1 EGS (Electron Gamma Shower) a été développé depuis 1963 au SLAC par Nagel
[Nagel, 1964] pour simuler des cascades électromagnétiques de haute énergie (de quelques keV
a plusieurs TeV) dans des géométries arbitraires. C’est un code dit de classe 2, pour lequel les
productions d’électrons de collision et de bremsstrahlung sont traitées individuellement. En 1985,
une nouvelle version : EGS4 [Nelson, 1985] incluant un transport des électrons de basse énergie
(jusqu’a 1 keV) amélioré, ainsi que la simulation de la diffusion Rayleigh a été publiée. Depuis,
une version plus récente de EGS4 a été développée sous le nom de EGSnrc [Kawrakov et al.,
2002]. Comparé a son prédécesseur EGS4, le code EGSnrc propose une simulation plus précise
des interactions des électrons et des positons. Il incorpore aussi une extension des tableaux
de sections efficaces relatives aux photons de basse énergie. Les premiéres simulations dans les
applications dosimétriques ont été réalisées avec EGS4. Aujourd’hui c’est la référence Monte
Carlo pour les dosimétries en radiothérapie.

1.2.5.1.2 MCNP (Monte-Carlo Neutron Photon) a été développé par Breismeister |Breis-
meister, 2000]. I "suit" les particules neutres (photons et neutrons), les électrons (positifs et
négatifs) et est étendu a certaines particules lourdes chargées dans sa version MCNPX. Ce code
est directement lié & Porigine au projet Manhattan. Initialement, ce code ne prenait en compte
que le transport des particules non chargées comme les neutrons et les photons. Ce n’est que
par la suite que le transport des particules chargées y a été intégré. Il fait 'objet d’un dévelop-
pement continu depuis les années 40 soutenu par une politique d’assurance qualité. Au-deld de
la modélisation de l'interaction du rayonnement avec la matiére, il dispose d’outils statistiques
pour tester la convergence mathématique du résultat obtenu et de techniques de réduction de
variance intégrées.

1.2.5.1.3 PENELOPE Le code de Monte-Carlo PENELOPE, acronyme de "PENetration
and Energy Loss of Positrons and Electrons” (les photons ayant été introduits plus tard), a été
développé a I’Université de Physique de Barcelone au début des années 90 [Baro, 1993 ; Baro et
al.,1995; Salvat et al ., 1996 ; Sempau, 1995|. PENELOPE simule les cascades électron-photon
pour un domaine d’énergie allant de 1 keV (100 eV pour les électrons et positrons) a quelques
centaines de MeV dans des matériaux de base dont le numéro atomique est compris entre 1
(hydrogene) et 98 (californium) mais aussi les matériaux composés. PENELOPE est constitué
d’un ensemble de sous-programmes écrits en FORTRAN 77 chargés de la partie physique de
la simulation . Le programme utilisateur PENDOSES controle la géométrie et I’évolution des
trajectoires, stocke les valeurs des grandeurs générées par le modéle de diffusion contenu dans
PENELOPE. Le code PENELOPE se présente comme un code encore "intact" et homogéne,
permettant de mieux maitriser les éventuelles modifications apportées a la version de base.
L’emploi de fichiers auxiliaires gérant toute la partie géométrie, matériau et paramétres d’entrée,
ainsi que son homogénéité permet une utilisation rapide.

1.2.5.1.4 GEANT (GEometry ANd Tracking) a été développé par la communauté de phy-
sique des hautes énergies au CERN(Centre Europeen pour la Recherche Nucleaire) depuis plus
de 25 ans et existe actuellement en deux versions : GEANT3 et GEANT4. GEANTS, codé en
Fortran 77, a été utilisé pendant de trés nombreuses années par les physiciens des hautes éner-
gies a travers le monde, et n’a cessé d’étre amélioré grace a l'interaction des utilisateurs avec
les équipes de développement. GEANTS est actuellement considéré comme un standard en phy-
sique des hautes énergies et a déja été utilisé en physique médicale [Tsang et al., 1995; Rogers
et al., 1999; Porras et al., 2002; Berthot et al., 2000; Michel et al., 1991]. Le développement
de GEANTS a cependant été gelé en 1993 car la structure méme du code rendait complexe la
modification ou I'ajout de nouveaux composants et ne répondait plus aux besoins des nouvelles
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expériences de physiques des particules et physique nucléaire. Une nouvelle version du code,
GEANT4, basée sur les nouvelles technologies orientées objet et codée en CTT, a été développée
par le CERN et est disponible depuis 1998.

Ces codes présentent I'avantage d’étre utilisés par une large communauté de physiciens, qui
participent & leur évolution en rapportant les anomalies de fonctionnement constatées et en four-
nissant des données expérimentales permettant d’améliorer les modéles. Ils sont réguliérement
améliorés, mis & jour et bénéficient pour la plupart, d’une trés bonne documentation avec un
support utilisateur et des formations continues. Ces codes de simulation contiennent de nom-
breux modéles physiques, ceci pour de nombreuses particules et sur une large gamme d’énergie,
ce qui les rend complexes a utiliser pour des applications spécifiques puisque seuls quelques mo-
déles physiques parmi la multitude de modéles disponibles sont utiles. C’est pourquoi d’autres
codes de simulation, plus spécifiques aux applications et facile d’utilisation, ont été développés
[Ljunberg, 1998|.

1.2.5.2 Les codes spécifiques

La plupart de ces codes ont été développés pour répondre aux besoins spécifiques de I'ima-
gerie médicale nucléaire soit en SPECT (Single Photon Emission Computed Tomography) (SI-
MIND, SimSPECT dérivé de MCNP, MCMATYV) ; soit en PET (Photon Emission Tomography)
(PETSIM, Eidolon, PET-EGS, SORTEO, GePEToS) ou encore les deux (SimSET, GATE). La
plupart de ces codes sont focalisés sur la physique électromagnétique et présentent des atouts
leurs permettant d’étre efficace dans les applications dosimétriques également. Ils sont adaptés
a la modélisation de géométries plus ou moins complexes et sont faciles d’utilisation.

Le code GATE (Geant4 Application for Tomographic Emission), [Jan S. et Morel C., 2004 ;
Jan S. et al., 2005] que nous décrirons par la suite et qui fait ’'objet de cette thése, est un outil
bénéficiant des avantages a la fois des codes génériques et spécifiques. Il repose sur le code Geant4
et permet une modélisation précise des interactions des rayonnements avec la matiére avec
une facilité d’utilisation. Depuis novembre 2003, I’équipe PCSV du LPC de Clermont-Ferrand
explore I'utilisation de GATE pour une meilleure planification des traitements en radiothérapie et
curiethérapie. Compte tenu de son usage facile et reposant surtout sur la physique de GEANT4,
GATE se présente aujourd’hui comme un outil pouvant simulé des dépots de doses issus de
sources radioactives ou encore de faisceaux de particules utilisés en radiothérapie. Plusieurs
études ont été menées pour valider GATE dans son application & la dosimétrie.

Conclusion

Jusqu’a nos jours, l'utilisation des rayonnements ionisants en radiothérapie et curiethérapie
a prouvé son efficacité dans les traitements des cancers. La maitrise de plus en plus affinée des
calculs de dose dans les tumeurs et dans les organes voisins et la simulation compléte des trai-
tements ont considérablement augmenté le succés de ces traitements. Toute fois, pour certains
cas bien spécifiques en radiothérapie et curiethérapie (variation rapide de dose, interface...) les
systémes de planification de traitement existant restent limités dans la précision du calcul de
la distribution de dose. Les simulations Monte-Carlo constituent la principale alternative pour
atteindre une meilleure précision. Pour étre utilisables cliniquement, elles doivent rivaliser avec
les méthodes analytiques actuellement utilisées notamment en terme de temps de calcul et de
flexibilité. Aujourd’hui plusieurs solutions peuvent se présenter pour améliorer les temps de cal-
cul avec I'apparition des ordinateurs trés puissants et des outils de calculs partagés comme la
grille de calcul. Afin de développer un outil convivial pour les physiciens médicaux pour le calcul
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de la dose en clinique, nous avons étudié la possibilité de paralléliser des calculs Monte-Carlo
sur les processeurs géographiquement repartis sur une grille. La description de cette architecture
grille et de son utilisation pour la planification de traitement seront détaillée plus tard dans le
quatriéme chapitre.

Les codes de simulations Monte-Carlo évoqués dans ce chapitre sont trés fréquemment utilisés
pour les calculs de dose absorbée, soit pour la détermination de la dose recue par un patient
lors d'un examen diagnostic ou lors d’un traitement en radiothérapie, curiethérapie. [Simpkin
et al., 1990; Cross et al., 1992|. Les processus physiques implémentés doivent étre bien définis
avec des modéles bien connus. Dans le chapitre suivant, nous allons voir plus en détail le code
GEANT4 et étudier ces différents processus physiques. Nous nous intéresserons a la validation
de la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE pour les applications dosimétriques qui fait
I'objet de cette thése.
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Chapitre 2

Implémentation des processus

physiques liés aux dépots de doses dans
GEANT4 et GATE

Introduction

Dans les expériences de physique médicale, 'utilisation des simulations Monte-Carlo est de
plus en plus envisagée compte tenu de la précision qu’elles peuvent apporter. Elles constituent
une aide précieuse pour concevoir et optimiser des dispositifs d’imagerie, développer et évaluer
des méthodes de correction et des algorithmes de reconstruction et calculer les distributions
de doses dans des cas bien spécifiques de radiothérapie (IMRT, utilisation des électrons, inter-
faces...), de fagon efficace et précise. Plusieurs codes ont été développés spécifiquement ou adaptés
pour ces applications médicales (voir le chapitre 1, section 3). La performance de ces codes et
leur efficacité résultent de 'implémentation des processus physiques basés sur des librairies de
sections efficaces.

Dans le cadre de ses activités de recherche, I’équipe PCSV a beaucoup travaillé sur la valida-
tion de la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE (Geant4 Application for Tomographic
Emission), dans le cadre de la collaboration OpenGATE!. GATE est un outil de simulation dé-
dié aux applications de la physique médicale qui repose sur la boite a outils générique GEANT4
développée a l'origine pour la physique des hautes énergies. De maniére & étendre les qualités
et les avantages de GATE aux applications en dosimétrie, la collaboration OpenGATE a mis
en place un groupe de travail pour étudier plus spécifiquement les aptitudes de la plate-forme
de simulation pour la dosimétrie. L’un des objectifs de cette thése concerne donc la validation
des processus physiques de la plate-forme GATE pour les applications dosimétriques utilisant
les électrons et les photons afin de permettre une future utilisation dans la planification des
traitements par rayonnements ionisants.

Plusieurs publications et théses ont été réalisées dans la collaboration GATE et au labo-
ratoire de physique corpusculaire de Clermont-Ferrand [Lazaro, 2003 ; Maigne, 2005 ; El-Bitar,
2006] afin de mettre a la disposition des physiciens médicaux un outil de simulation perfor-
mant et facile d’utilisation avec des temps de calcul acceptables. Ainsi, dans cette étude nous
nous sommes intéressés a la physique de GEANT4 sur laquelle repose GATE et a 'implémen-
tation des processus physiques dans ce code. La premiére partie de ce chapitre sera consacrée
au code GEANT4, avec I'explication des différents processus d’interactions des particules impli-
quées dans les dépo6ts d’énergies et leur implémentation. Nous nous intéressons particuliérement

!Collaboration OpenGATE site web : http ://opengatecollaboration.healthgrid.org
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a la simulation du transport des électrons dans GEANT4, géré par un "package" MSC (Mul-
tiple Scattering) entiérement dédié. Dans la seconde partie, nous détaillerons 'utilisation de la
plate-forme GATE, et ses différentes fonctionnalités en particulier pour les applications dosimé-
triques. Nous mettrons en évidence les spécificités et avantages de GATE pour les applications
en physique médicale.

2.1 Les processus électromagnétiques dans GEANT4

2.1.1 Les interactions électromagnétiques en physique médicale
2.1.1.1 Interactions des photons

Lorsqu’un photon traverse la matiére, il peut interagir selon quatre types de processus : l'effet
photoélectrique, la diffusion Compton, la diffusion Rayleigh et la production de paires.

L’effet photoélectrique

Il correspond & l'interaction d’un photon d’énergie E = h v avec un électron fortement lié se
trouvant sur la couche i de I’atome constituant la matiere, avec une énergie de liaison E;; < hv
(voir figure 2.1). Cet électron appelé photoélectron est éjecté avec une énergie cinétique definie
par la relation (2.1) :

E.=hv—Ep; (2.1)

. photo-électron

photon gamma

incident
@ 3 - électron
. Auger
1 - expulsion
d ‘un électron ou
2 - comblement de ® photon de
fluorescence

I 'orbitale

F1G. 2.1: Processus de 'effet photoélectrique

Lors d’une interaction par effet photoélectrique, la totalité de I’énergie du photon incident est
absorbée par I’atome. L’électron éjecté perd son énergie par phénomeéne d’ionisation du milieu et
une réorganisation du cortége électronique aura lieu pour combler la lacune sur la couche dont
I’électron a été expulsé. Il en résulte essentiellement la réémission d’un photon de fluorescence,
ainsi que la possibilité d’expulsion d’'un autre électron d’une couche encore plus périphérique
qu’on appelle électron Auger.

La section efficace (o,p) de l'effet photoélectrique par atome dépend fortement de 1'énergie
du photon et du numéro atomique Z du milieu absorbeur. Elle peut étre exprimée approxima-
tivement par la relation (2.2).

opn ~ Z° | B3P (2.2)

L’effet photoélectrique est le processus d’interaction prédominant des rayonnements X et v de
faibles énergies (<100 keV). Il est trés favorisé dans les milieux de numéro atomique élevé et
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décroit trés vite quand I’énergie augmente.
La diffusion Compton

Lorsqu’un photon d’énergie E rencontre un électron, il est dévié suivant une direction faisant
un angle # compris entre 0 et 180° avec la trajectoire initiale, et ’électron est projeté suivant
une direction faisant un angle ¢ compris entre 0 et 90° avec la trajectoire initiale du photon
(voir figure 2.2). Le photon céde une partie de son énergie a I’électron dévié. En appliquant le
principe de conservation de I’énergie et le principe de conservation de la quantité de mouvement,
nous obtenons 'expression de ’énergie transférée a 1’électron en fonction de ’énergie du photon
incident (équation ?7).

E. = £
1+ €(1—cosh)

(2.3)
avec e=E/myC?

photon gamma photon gamma
incident @ diffusé

électron de
recul

F1G. 2.2: Processus de la diffusion Compton

La section efficace différentielle (o4.) de diffusion compton dans un angle solide élémentaire
est donnée par la relation (2.4).

do de To 2

(B E | E
aQ 2 'FE

) (Ee +5 - sin? 9) (2.4)

1o est le rayon classique de I'électron ro=e?/(4megmc?)

La section efficace par électron est alors obtenue en intégrant cette équation sur tous les
angles (équation 2.5).
Oge = Z0e (2.5)

On utilise plutot une section efficace Compton par atome (équation 2.6) :

Z
Ode ~ Z (26)

L’effet Compton est donc peu sensible au milieu.
La diffusion Rayleigh
La diffusion Rayleigh est aussi appelée diffusion cohérente. Le photon incident fait un choc

élastique avec un électron fortement lié & 'atome. L’énergie du photon est totalement absorbée
par cet électron, et ce dernier se met en oscillation forcée sans avoir une énergie suffisante
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pour quitter I’atome puis, par relaxation, il réémet un autre photon de méme énergie dans une
direction quelconque.

L’effet Rayleigh est fréquent pour des milieux de numéro atomique élevé et pour les photons
incidents de faible énergie. Cet effet n’aura aucune incidence sur la valeur de la dose déposée
mais une fois cet effet produit, le photon diffusé pourra interagir par effet Compton ou photo-
électrique et affecter ainsi le lieu de dépot de dose.

La production de paires ou conversion gamma

Le champ électrique intense qui entoure un noyau peut transformer un photon en électron
et positron : c’est l'effet de production de paire. Cette matérialisation (qui est le processus in-
verse de l'annihilation) nécessite une énergie minimale du photon incident d’au moins 2 fois
511 keV, soit E,,;n = 1,02 MeV. L’électron et le positron créés perdent leur énergie par phéno-
méne d’ionisation du milieu et le positon s’annihile par la suite avec un électron du milieu. Il en
résulte un rayonnement de 2 photons gamma d’énergie individuelle 511 keV & 180° I'un de 'autre.

Bilan : en général les valeurs des différentes sections efficaces sont données dans la littérature
pour différentes énergies et différents matériaux. La probabilité par unité de longueur qu’un
photon subisse donc un de ces effets est égale a la somme des sections efficaces différentielles
(équation 2.7).

Ototale = Oph + 0gc + Oray + Opp (27)

L’effet photoélectrique est trés favorisé dans les milieux de numéro atomique élevé mais cesse
de I’étre pour une énergie avoisinant 500 KeV. C’est le processus d’interaction prédominant des
rayonnements X ou v de faible énergie (<100 KeV). C’est le cas des rayonnements émanant
de I'?5 par exemple que nous allons étudié dans le chapitre 3. A haute énergie, c’est 'effet de
production de paire qui est prédominant, il commence a le devenir aux environs de 5 MeV dans
les milieux de Z élevé. Entre les deux, se situe un domaine ol ¢’est 'effet Compton qui domine.
En général, dans les applications dosimétriques (milieux de faible Z : air, eau et tissus humains),
dans la gamme d’énergie comprise entre 50 KeV et 10 MeV, la diffusion compton est effet
dominant.

2.1.1.2 Interactions des électrons

Ionisation

Lorsqu’un électron pénétre dans un milieu, il entre en interactions coulombiennes (collisions)
avec de nombreux électrons plus ou moins distants de sa trajectoire. Chacune de ces interac-
tions entraine une perte d’énergie (Q) qui peut prendre toutes les valeurs entre 0 (collision &
I'infini) et T (collision frontale). Les deux électrons étant indiscernables on convient de consi-
dérer comme électron incident celui qui, aprés la collision,, posséde ’énergie cinétique la plus
élevée; le transfert (Q) a l’électron considéré comme électron cible a alors pour valeur maxi-
male T/2. Les collisions lointaines sont plus nombreuses que les collisions proximales : 1’électron
perd son énergie surtout par de nombreux et faibles transferts . Sur un petit segment Ax de
sa trajectoire, I’électron incident, possédant en ce point une énergie T, entre en collision avec
un certain nombres d’électrons et perd de ce fait une énergie égale a la somme des transferts Q
correspondants. Cette énergie présente des fluctuations statistiques autour d’une valeur moyenne
AT.

Le pouvoir d’arrét ou transfert d’énergie linéique (TEL par collision) du milieu vis-
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a~vis des électrons d’énergie T est défini par la relation (2.8) [Blanc, 1997].

TEL.y = i—z (2.8)
Il s’exprime habituellement en MeV/cm et caractérise le ralentissement de 1'électron ( dépend
de I'énergie T et du milieu). Cette grandeur peut étre calculée par la formule de Bethe-Bloch
[Blanc, 1997].
La valeur moyenne de la perte d’énergie par collision (ionisations et excitations) est donnée
par la formule de Bethe-Bloch relativiste, simplifiée pour les énergies cinétiques de 1’électron
non relativiste (équation 2.9).

dE Z . a?(a+2)
%—0151462 ln[ 21m62 ]

(2.9)

avec a=Eqg/mc? et f=a(a+2)/(a+1)
A est la masse atomique et Z le numéro atomique du milieu. I désigne le potentiel moyen
d’excitation du milieu et s’exprime par : I = 18.3579835

Bremsstrahlung

L’interaction entre 1’électron et le noyau qui, en dehors de tout autre phénoméne, aurait
pour seule conséquence un changement de direction de 1’électron, c’est-a-dire une diffusion,
s’accompagne en fait de I’émission d’un rayonnement sous forme d’un photon dont I’énergie E
est prélevée sur 'énergie cinétique T de 1'électron. L’électron est donc ralenti et son énergie
réduite & T-E. Cette interaction est désignée sous le nom de "freinage" et le rayonnement émis
est le "rayonnement de freinage" ou "Bremsstrahlung". En raison de la différence considérable
de masse, le transfert d’énergie (équation 2.10) est pratiquement nul.

m
Qma:c = 4WT (210)

avec m’ < m
L’énergie perdue en moyenne par un électron d’énergie T, par les "freinages" qu’il subit sur

un segment Ax de sa trajectoire, a une valeur AT, (somme des énergies des photons émis).
On définit le pouvoir d’arrét ou transfert d’énergie linéique par freinage par la

relation (2.11).

AT,

Ax

Elle est calculée par la formule de Bethe-Bloch relativiste simplifiée pour les énergies ciné-
tiques de I’électron non relativiste (équation 2.12).

TEL; = (2.11)

4
dE  NEZ(Z 4 1)e am 28 g] (2.12)

Cdr 137(mc?)? mc?

Le pouvoir d’arrét total est défini par la perte d’énergie totale résultant des collisions et
freinages
TEL = TEL.,; + TEL;

La perte d’énergie par rayonnement de freinage n’est importante que dans les cas des électrons
de trés haute énergie (> 10 MeV). Le milieu a aussi une influence sur le type de collision. En
effet, la perte d’énergie par émission de rayonnement de freinage est proportionnelle a Z?, alors
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que la perte par collision est proportionnelle & Z. Les éléments lourds produisent donc une perte
beaucoup plus importante par rayonnement de freinage ( voir figure 2.3).

Pour les énergies basses, la perte d’énergie par collision est prédominante, nous constatons
la superposition entre le pouvoir d’arrét par collision et le pouvoir d’arrét total. La différence
entre 'énergie transmise & la matiére et I’énergie absorbée localement n’est pas significative.

Le rapport de la perte d’énergie radiative sur la perte d’énergie par collision est approximé
de la fagon suivante :

(dE/dr)raq  EZ

(dE/dx)eq; 700 (2.13)

10°

LIQUID WATER T

o
—
—

—
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-

—
—r
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==
=
T

I
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1 0 I ;
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LEnergy (MeV)

—
-
i

F1G. 2.3: Perte d’énergie par collision ou par radiation des électrons dans I’eau liquide

2.1.1.3 Parcours des électrons : profondeur de pénétration

Un électron d’énergie initiale Eg perd progressivement son énergie dans le milieu et sa tra-
jectoire se termine lorsque son énergie est réduite a une valeur pratiquement nulle (environ 0.025
eV) correspondant a l'agitation thermique. Cette trajectoire peut étre trés complexe, puisque
I’électron peut subir une déviation de 180° dans le cas de la rétrodiffusion. En conséquence, la
profondeur maximale atteinte par un électron dans la direction incidente initiale est inférieure
a la longueur de sa trajectoire. Cette profondeur maximale est ce qu’on appelle le parcours (ou
profondeur de pénétration). Le parcours (R,) d’un électron dans un milieu donné est fonction
de son énergie et peut étre estimé par la relation (2.14).

0 dFE
Ey Stotal(E)
Avec Eg l'énergie initiale de 'électron, Siqi(E) est le pouvoir d’arrét total de 1’électron

d’énergie E : Syotar = Scot + Srad-
Secol €t Spqq sont respectivement le pouvoir d’arrét par collision et par radiation.

R, = (2.14)
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Le parcours d’un électron dans la matiére est donc fonction de son énergie initiale et de la
densité de la matiére.

Pour un faisceau d’électrons par exemple, il faut prendre des moyennes ou des valeurs glo-
bales, que 'on peut définir de diverses maniéres, particuliérement dans des buts dosimétriques.
Retenons que : le parcours moyen Ry, (figure 2.4) est I’épaisseur du matériau qui réduit le pour-
centage du nombre d’électrons & la moitié de sa valeur en 'absence de matériau absorbant et le
parcours extrapolé Ro est la partie linéaire de la fin de la courbe, un point d’interaction avec
I’axe des abscisses.

Fm ERe

F1G. 2.4: Parcours et trajectoire d’un électron

ESTAR STOPPING POWERS (MeV cm™1 /g)

Kinetic Energy

Med Collision Radiative Total D, effect

parameter
1.000E-02 2.236E+01 3.898E-03 2 256E-01 0.000E~00
5.000E-02 6.603E+00 4.031E-03 6.607TE+00 0.000E+00
1.000E-01 4 113E+00 4 228E-03 4 119E+00 0.000E+00
5.000E-01 2.034E+00 7.257E-03 2041E+00 0.000E~00
1.QO0E+D0 1.849E+00 1.280E-02 1.862E+00 2428E-01
1 S00E+00 1.822E+00 1.942E-02 1.841E+00 5437E-01
2.000E+00 1.824E+00 2.678E-02 1.830E+00 8.218E-01
2.500E+00 1.834E+00 3 468E-02 1.868E+00 1.OG9E+00
3.000E+00 1.846E+00 4 299E-02 1.889E+00 1.288E+00
3.500E+00 1.858E+00 5.164E-02 1.910E+00 1. 484E+00
4 000E+00 1.870E+00 G.058E-02 1.931E+00 1.660E+00
4 S00E+00 1.882E+00 G.976E-02 1.951E+Q0 LE2IE+QD
5. 000E+00 1.892E+00 7.917E-02 1.971E+00 1.967E00

TAB. 2.1: Pouvoirs d’arrét et parcours des électrons dans l’eau : valeurs du NIST-ESTAR

Le parcours donne une estimation acceptable de la longueur de la trajectoire de 1’électron
dans la matiére. Plus le matériau est lourd plus I’électron sera vite arrété. L’électron pénétre
donc plus dans ’eau que dans le plomb. Dans le domaine médical, la densité des tissus mous peut
étre considérée comme équivalente a celle de 'eau (soit d =1). C’est la raison pour laquelle la
valeur du parcours des particules chargées dans I'eau est importante (voir figure 2.3). Le tableau
(2.1) présente les valeurs des pouvoirs d’arrét des électrons dans l'eau pour certains énergies,
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caculées selon la méthode définie par 'TCRU? [ICRU-37, 1984].

2.1.2 Le code de simulation GEANT4

Comme nous 'avions indiqué dans le chapitre 1, GEANT4 est un code libre d’utilisation
(site officiel : http ://geant4.web.cern.ch/geant4) pour la simulation compléte et précise
du transport des particules dans la matiére. Il est adapté pour les besoins d’un grand nombre de
communautés d’utilisateurs (physique des particules, physique nucléaire, sciences cosmologiques
et spatiales, physique médicale...). Les choix de développement de GEANT4 sont orientés vers
les nouvelles technologies informatiques : programmation orienté objet, en langage CT*. Cela
permet d’intégrer ou de modifier des modules plus aisément sans perturber I’architecture de base
du code, d’implémenter des modéles physiques de facon transparente et ouverte a l'utilisateur.
C’est un code supporté par la plupart des plates-formes informatiques : SUN Solaris, Linux,
MacOS avec le compilateur gcc mais aussi Windows avec un compilateur visual CT+.

GEANT4 inclut un ensemble complet de modéles physiques décrivant le comportement de
nombreuses particules dans la matiére sur une trés large gamme d’énergies. Ces modéles ont été
rassemblés a partir des données et de l'expertise acquises pendant de nombreuses années par
les physiciens du monde entier, ainsi que de I'expérience apportée par le développement de la
version antérieure GEANT3. GEANT4 est également basé sur un modéle bien adapté pour le
suivi et les interactions des particules dans la matiére. Tous les aspects du procesus de simulation
sont intégrés dans le code :

- la géométrie du systéme;

- les matériaux impliqués ;

- les particules fondamentales impliquées ;

- la génération des événements primaires ;

- le suivi des particules & travers les matériaux et les champs électromagnétiques ;
- la réponse des détecteurs sensibles;;

- le stockage des événements

- la visualisation des détecteurs et des trajectoires de particules;

- et 'analyse des données de simulations.

La figure (2.5) représente une architecture minimale de GEANT4 ; pour une expérience don-
née, 'utilisateur implémente ses propres classes a partir des classes de base disponibles dans
GEANT4. Les utilisateurs peuvent aussi construire des applications autonomes ou des appli-
cations basées sur des exemples. Grace a sa flexibilité et & la diversité des modéles physiques
qu’il emploie, GEANT4 est aujourd’hui utilisé dans de trés nombreuses applications médicales.
GEANT4 est aussi 'un des rares codes permettant, sans modification, de faire de la micro-
dosimétrie, c’est-a-dire de suivre a la trace, et correctement, toutes les particules et photons sur
des distances de quelques nanomeétres.

Concernant les particules et les processus physiques, plusieurs choix existent mais aucun
n’est défini par défaut. L’utilisateur doit donc cibler les besoins de sa simulation. Aprés avoir
défini les particules impliquées dans la simulation, il faut affecter & chaque particule les pro-
cessus physiques qu’elle peut subir, et ensuite choisir pour chaque processus, s’il y a lieu, le(s)
modele(s) physique(s) correspondant le mieux & son application. Nous allons maintenant détaillé
les processus électromagnétiques dans GEANT4 [Allison et al., 2002].

?International Commision on Radiation Units and Measurements
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F1G. 2.5: Architecture minimale d’un code de simulation dans GEANT4

2.1.3 Les modéles de processus électromagnétiques dans GEANT4

Le "package" électromagnétique dans GEANT4 (EM) gére les interactions électromagné-
tiques des leptons, des photons, des hadrons et des ions. Trois modéles de physiques électroma-
gnétiques utilisant différentes librairies ou bases de données de sections efficaces sont disponibles
dans GEANT4 : "Standard", "Low-energy" et "Penelope". Les détails sont disponibles dans le
manuel de référence de GEANT4 réguliérement mis & jour [GEANT4 PRM, 2007]. A I'exception
du fait que les processus d’ionisation et de "bremstrahlung" des électrons sont couplés, il est
possible de choisir les processus physiques dans ces différents modéles. Par exemple, la produc-
tion de paire (Standard), I'effet photoélectrique (Low-energy) et la diffusion compton (Penelope)
peuvent étre utilisés ensemble dans une méme simulation. Une bonne simulation dépend donc
de la sélection ou du choix des "packages" physiques selon I'expérience que 1’on veut réaliser.

Le modéle "Standard" est applicable pour une plage d’énergie de 10 keV & 100 TeV. Tous les
processus d’interactions des photons et électrons sont inclus a I’exception de la diffusion Rayleigh
et de la relaxation atomique. En général, le modéle Standard utilise de simples algorithmes de
transport et est le plus efficace et le plus complet.

Le modéle "Low-energy" permet de simuler les particules jusqu’a 250 eV, qui est nécessaire
surtout pour les applications médicales. Les relaxations atomiques relatives & 'effet photoélec-
trique et & I'ionisation sont modélisées. Les sections efficaces utilisées sont tirées des annales du
laboratoire : "Lawrence Livermore National Laboratory", incluant EPDL97 [Cullen et al., 1997],
EEDL [Perkins? et al., 1991] et EADL [Perkins® et al., 1991].

Le modéle "Penelope" implémenté dans GEANT4 est basé sur le code Monte-Carlo PE-
NELOPE (version 2001). Il est applicable pour les basses ou trés basses énergies (allant de
IeV jusqu’a 1 GeV). Il simule les relaxations atomiques relatives a l'effet photoélectrique, la
diffusion compton et 'ionisation des électrons. Cependant GEANT4 ne bénéficie pas de tous
les mécanismes "sophistiqués" du transport des particules du code PENELOPE. Par exemple,
la simulation mixée [Baro et al., 1995| et les algorithmes aléatoires (random hinge algorithms)
[Bielajew et al., 2001 dans le transport des électrons ne sont pas modélisés.

2.1.3.1 Le suivi des particules dans GEANT4

Le suivi du transport des particules ("track") a travers les différentes régions définies par la
géométrie tient compte a la fois des limites géométriques, des interactions des particules avec la
matiére et de la présence ou non d’un champ électromagnétique. Le transport et ses différentes
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étapes sont gérés en plus des processus d’ionisations et de bremsstrahlung, par le processus de
diffusion multiple (MSC) dans GEANT4 que nous verrons plus en détail dans une prochaine
section.

GEANT4 transporte donc les particules pas & pas. Chaque particule se déplace par pas com-
munement appélé "STEP". Il désigne la plus petite distance que peut parcourir une particule
jusqu’a son prochain point d’interaction. Une simple étape de la trajectoire d’un électron est
caractérisée par la longueur t du parcours total ainsi que par la projection s du trajet t le long
de la direction d’incidence (voir figure 2.6).

A la fin de chaque étape, la déflexion angulaire 6 est échantillonnée. La déflexion latérale p
(distance perpendiculaire & la direction incidente) peut étre ignorée. La longueur du pas est une
variable aléatoire dont la valeur est obtenue en fonction de I’énergie de la particule a ce pas
et des sections efficaces d’interaction des processus affectés a la particule. A chaque catégorie
de particule, des processus d’interaction doivent donc étre assignés. Les particules secondaires
émises sont généralement suivies jusqu’a ce qu’elles aient déposé toute leur énergie. Cependant,
pour des soucis d’efficacité, Il est possible de supprimer les particules secondaires produites dont
le parcours est inférieur & une valeur fixée par I'utilisateur. Cette valeur est appelée coupure et
peut s’exprimer en longueur ou en énergie. Elle a une influence directe sur le dépot de ’énergie

de la particule (voir section 2.2).

S

Fic. 2.6: Principe de modélisation d’une etape "élémentaire"

2.1.3.2 Le processus de diffusion multiple "Multiple Scattering" dans GEANT4

Le processus MSC (algorithme qui gére le "Step" des électrons) dans GEANT4 a été déve-
loppé par Urbéan [Urbéan, 2002] selon la théorie de Lewis [Lewis, 1950]. Il est applicable pour des
tailles de "Step" arbitraires dans un milieu infini et est utilisé pour toutes les particules char-
gées. Le processus est basé sur une correction de la longueur du "step" dans chaque étape du
transport des électrons, qui est ensuite utilisée pour déterminer la perte d’énergie. Pour prendre
en compte la déflexion de la particule de sa direction initiale, un déplacement latéral est calculé.
Au cas ou la fin de la longueur du step coincide avec des frontiéres de volumes, le déplacement
latéral peut étre partiellement ignoré. Un angle de dispersion est alors utilisé pour déterminer la
direction que I’électron prend dans I’étape suivante lors de son transport. Cet angle de dispersion
n’est toutefois pas corrélé a la correction de la longueur du step et du déplacement latéral de
I’électron. Contrairement au code EGSnrc, le processus msc dans GEANT4 ne prend pas en
compte les effets de spin et les effets relativistes.
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Les frontiéres géométriques

Nous avons vu que les électrons dans GEANT4 sont suivis step par step. En principe le step
est défini par deux points : le "Pre-step point" et le "post-step point" (voir figure 2.7).

Frontiere

oO—

Pre-step point

Post-step point

Fic. 2.7: Gestion des frontiéres géométriques dans GEANT4

La gestion du step est donc particuliérement importante puisqu’elle tient compte de plusieurs
informations d’une particule (la perte d’énergie au cours du pas, le temps de vol dépensé par
pas, etc.). Elle conditionne donc la distribution d’énergie dans un volume donné. Lorsque
la particule atteint une frontiére géométrique, elle est automatiquement arrétée et une partie de
son énergie est déposée & ce point.

La distribution angulaire Dans GEANT4, La distribution angulaire est approximative-
ment une gaussienne pour les petits angles de dispersion dans les deux premiéres versions
(geant4.5.2et geant4.6.0). Cependant, la largeur de la distribution angulaire a été modi-
fice et la formule qui la calcule a été rectifiée dans les suivantes versions (geant4.7.0 et
geant4.8.0 [Urban, 2003 ; Hanson et al., 1951].

La version geant4.5.2 : Dans cette version, la distribution angulaire est obtenue selon la
fonction :

g(u) = plggi(uw) + (1 — q)gz(u) + (1 — p)ga(u))] (2.15)

avec p et q des constantes comprises entre 0 et 1 (0 < p, q < 1). Les fonctions g; de u
=cosf, u € |-1, 1] et sont définies par :

g1(u) = Crexp—a(l —u),avec — 1 <wypy <u<1 (2.16)
(1) = Ch— | <up<u<l (2.17)
u) = Cy———, avec — up < u )
92 2(1 —u)e SU S US
g3(u) = Cs,avec —1 <u <1 (2.18)

avec a > 0, ¢ > 0, et ug est le paramétre du modéle, C; les constantes de normalisation.

Pour les petits angles de dispersion, g (u) est proche de la gaussienne exp(-62/26,2) avec
00>= 1/a.

La version geant4.6.2 : Dans cette version, la fonction go(u) est donnée par :

g92(u) :Cgﬁ,b>0 (2.19)

Les versions geant4.7.0 et geant4.8.0
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Pour ces versions, rien n’a été modifié par rapport & la queue de distribution.
- Largeur de la distribution angulaire

La version geant.5.2 : Le paramétre influant sur la partie centrale de la distribution
angulaire est donnée par :

13.6MeV x
Op= —— Xo(1+0.038In — 2.20
b= e /X1 + 00381 ) (220)

O est la largeur de l'approximation gaussienne de la distribution angulaire; p, Gc et z
correspondent respectivement au moment, a la vélocité et au nombre de charge de la par-
ticule incidente, et x/X( est I’épaisseur du milieu de dispersion.

La version geant/.6.2 : Dans cette version, on observait environ une erreur de 10% pour
les petits angles avec la formule de calcul de la dispersion angulaire selon les études de
Urban |[Urbéan et al., 2003] basées sur les données de Hanson [Hanson et al., 1951]. Un
terme correctif a donc été ajouté. Le facteur original : [1 + 0.038 In(x/Xg)| a été remplacé
par le terme :

[1 + c1 In(x/Xp) + ca(In(x/Xp))?] pour x/Xo < 1.
Les constantes cq et cg sont choisies de telle sorte que les données de Hanson soient repro-
duites dans les simulations.

Les versions geant4.7.0 et geant].8.0 : L’expression de 6y & été modifiée, on a :

B 13.6MeVZ x

ﬁcp (_)0.555 (2_21)

6
o X,

Cette formule donne une forte dépendance pour les petits pas dans la distribution angulaire
et décrit mieux les données de dispersion des électrons par rapport a la formule initiale.
Nous allons étudié les distributions angulaires pour un faisceau d’électrons dans le chapitre

3.

2.1.3.3 Limitation de la longueur du pas pour les électrons

Les tailles de pas des électrons sont déterminées par une localisation des sites de chaque in-
teraction en tenant compte des frontiéres de géométrie. Tous les électrons sont suivis jusqu’a ce
que leurs énergies cinétiques atteignent zéro, & moins qu’une coupure soit fixée. Les paramétres
supplémentaires de controle du step de 1’électron résultent :

* de la classe "G4UserLimits" : cette classe permet d’affecter des limites artificielles au suivi
des électrons ("track"). L’utilisateur peut régler les limites & un volume logique donné ou
& une région.
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G4UserLimits (G4double ustepMax = DBL MAX, Bleu: agffmfée an « srql)(
(.}4d0uble _ DBL MAX affectee au « track »
G4double =DBL MAX,
G4double =0.,
G4double =0.);

fMaxStep; // Taille maximum permis dans un volume au cours d’une étape.

// Longueur maximum totale du “track”

/I Maximum de temps global

/! Energie cinétique minimum (seulement pour les particules chargées)
// Longueur minimum (gamme) (seulement pour les particules chargées)

* de la fonction de step ("The step function") : pour imposer une réduction de pas ("range")
fractionnaire (controlée par la variable "dRoverRange") jusqu’a ce que la taille du pas soit
plus petite que la limite prédéfinie;

* de la variable f, "fac range" : pour contrdler la taille s (équation 2.22) de pas lorsque
I’électron est transporté a travers une frontiére (d'un volume a un autre) :

s = frmaz{r, \} (2.22)

ou r est le pas de la particule et A le libre parcours moyen de I’électron [GEANT4 PRM,
2007]. Par défaut la valeur de f, est fixée & 0.2 et elle varie entre 0 et 1.

Dépot d’énergie en fonction du pas

Dans GEANT4 deux classes ("G4Step" et "G4SteppingAction") gérent le suivi et donc le
pas des électrons. Un pas maximum "StepMax" est défini par défaut et leur énergie est déposée
a la fin du pas : "Post-step point" . Il est possible de définir une classe "G4StepMax" pour
controler le pas des électrons dans un volume donné. Nous verrons plus en détail cette partie
dans le chapitre 3.

2.2 La plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE

2.2.0.4 Architecture et fonctionnalités de base

GATE est un outil qui s’appuie sur de nombreuses potentialités offertes par GEANT4 (en-
semble complet de modéles physiques validés, description de géométries complexes, génération
et suivi des particules, visualisation des volumes et des trajectoires des particules), auxquels ont
été adjoints des modules spécifiques dédiés aux besoins des applications en médecine nucléaire
dont une premiére version a été rendue publique en mai 2004 [Jan et al., 2004]. La plate-forme
est actuellement composée de plus de 200 classes C* constituant un ensemble (modulaire et
orienté objet) de composants pour les applications SPECT, PET et dosimétriques.

Par-dessus les librairies de GEANT4 qui constituent la base de GATE (voir figure 2.8),
nous avons des classes définissant des mécanismes propres comme la gestion du temps, de la
géométrie, des sources et du traitement des événements de la simulation (hits). Ceci inclut la
construction, le positionnement, la réplication et le mouvement des volumes ainsi que la prise
en charge de la décroissance radioactive de sources multiples. Certaines classes de base sont
directement dérivées de classes de GEANT4 tandis que d’autres définissent des hiérarchies de
nouvelles classes et des collaborations de classes. Le logiciel GATE est structuré de telle maniére
qu’une couche d’application implémente les classes concrétes dérivées des classes de la couche de
base. Ce sont par exemples les classes permettant la construction de volumes de forme spécifique
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(boite, sphére) ou des opérations sur volumes (rotation, translation), ou bien des classes assurant
le traitement des événements (modéles de résolution en énergie...). Ainsi, les utilisateurs peuvent
étendre les fonctionnalités de GATE en développant de nouvelles classes & 'intérieur de cette
couche d’application.

Applications Classes développements dédiés :
Mouvements, Scanner, Data output (ROOT-LMF)...

Framework :
Detection, Interactivity, Scanner, Source, Time, Data analysis..,

CODE GEANT4
Ensemble de librairies
F1ag. 2.8: Structure de la plate-forme de simulation MC GATE

L’utilisation de GATE est donc facilitée par un langage de script qui évite de programmer
entiérement en C++ une expérience. Pour définir une expérience de simulation avec GATE, I'uti-
lisateur doit simplement écrire une macro définissant tous les paramétres de la simulation et le
controle de cette derniére a ’aide de lignes de commandes ou scripts de simples (voir Annexe A).

Définition d’une géométrie

Une géométrie est définie dans GATE en imbriquant des volumes les uns dans les autres a
partir un volume initial appelé "world" qui est par défaut un cube de 50 cm de coté mais qui peut
étre modifié a l'aide de commandes spécifiques, par contre il ne peut subir aucun mouvement
(translation ou rotation). Tous les autres volumes seront créés a 'intérieur du volume initial en
définissant leurs types, leurs dimensions ainsi que les matériaux qui les composent. Ils peuvent
étre positionnés par les mouvements de rotation de translation ou de réplication (voir exemple
ci-dessous) avec des scripts bien spécifiques pour chaque action.

La combinaison de plusieurs lignes de commandes (scripts) avec diverses options permettent
donc & l'utilisateur de construire de fagon relativement flexible une expérience avec des géomé-
tries trés différentes.

Création et gestion des sources

Pour utiliser une source dans une simulation avec GATE, nous avons besoin de définir les
propriétés de la distribution d’activité de celle-ci. Cette description de la source est faite grace
au module spécifique GPSM (General Particle Source Module) développé par DERA [Truscott
et al., 1999] et adapté dans GATE. Il permet entre autres de gérer des sources multiples, de
spécifier leurs caractéristiques (volume d’émission, énergie, activité initiale,...) via un langage de
commandes basé sur des scripts (voir exemple ci-dessous).

Choix des processus physiques dans GATE
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Dans GATE, 'utilisateur a le choix d’activer ou de désactiver les différents processus d’in-
teraction des particules. Deux modéles électromagnétiques issus de GEANT4 sont disponibles
également : le modéle "low energy" pour les basses énergies entre 250 eV et 10 keV et le modéle
"standard" pour les énergies au dessus de 10 keV jusqu’a 250 GeV. Par défaut pour les électrons
seulement le modéle Standard est disponible alors que pour les photons on a le choix entre les
deux modeéles. Le modéle "Penelope" disponible dans GEANT4 n’est pas encore implémenté
dans GATE. L’activation et la désactivation se font respectivement a ’aide des commandes ac-
tive /inactive (voir exemple ci-dessous). GATE permet aussi de controler les coupures en énergie
et en parcours des particules primaires et secondaires générées afin d’assurer un suivi des par-
ticules trés précis particuliérement important en dosimétrie. Ces coupures (cuts) sont des seuils
au-dessous desquels les particules ne sont plus suivies. Plus les coupures fixées sont petites, plus
la simulation sera précise mais plus elle durera en temps de calcul.

/* COUPURES */
/gate/physics/setXRayCut 100. keV
/gate/physics/setElectronCut 1. mm
/gate/physics/setDeltaRayCut 1. MeV

Lorsque la coupure pour les particules gamma "XRayCut" est fixée & 100 KeV par exemple,
la particule sera suivie jusqu’a ce que son énergie atteigne 100 KeV ; a ce niveau toute I’énergie du
gamma sera déposée. Dans 'exemple de la figure 2.9, quatre interactions seulement seront prises
en compte. Chaque interaction sera identifiée par sa position (PosX, PosY, PosZ) et 1’énergie
déposée (edep).

Milieu Milieu
Inmn
AMELY 300 KeV 1 1
¥500 Ee¥Y / 100 KeV o 1 e L
Lg mn
—" "
200 Ke¥
(a) Suivi des gammas de coupure 100 KeV (b) Suivi des électrons de coupure 1

mm

Fia. 2.9: Définition des coupures pour le suivi des particules dans GATE

La coupure pour les électrons primaires se fixe en distance, la distance étant directement
lice au dépot d’énergie par la relation dE/dx (équations 2.9, 2.12). Selon la figure 2.9 (b), Si le
"ElectronCut" est fixé & 1 mm, la particule est suivie par pas de 1 mm.

2.2.1 Fonctionnalités dédiées a la physique médicale

Par rapport aux autres code Monte-Carlo utilisés en physique médicale, la plate-forme de
simulation Monte-Carlo GATE apporte la flexibilité de GEANT4 en matiére de paramétrisation
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de la géométrie et des processus physiques tout en cachant la complexité du code. Elle posséde
aussi plusieurs fonctionnalités bien spécifiques.

2.2.1.1 Les systémes dans GATE : stockage des données de la simulation

Les géomeétries créées dans GATE ne sont qu’un assemblage plus ou moins complexe de
volumes ou de sous-volumes géométriques possédant certaines propriétés (comme le matériau
par exemple). La fonctionnalité associée a ces géométries n’est pas explicitée. Les géométries
constituant le détecteur ne sont donc pas connues au préalable. Lorsqu’on définit une expérience
dans GATE, la premiére partie consiste & définir tous les volumes ou géométries que nécessite
cette expérience. La deuxiéme partie consiste ensuite a donner des roles a ces différents volumes
a Paide des systémes prédéfinis dans la plate-forme GATE.

La plupart de ces fonctionnalités existantes dans GATE ont été prévues pour les simulations
de médecine nucléaire (validation de systéme d’imagerie pour petit animal PET et de SPECT
etc..) . La création et la définition des géométries (forme, dimensions, matériel assigné, mouve-
ment des volumes...) sont trés faciles grace aux lignes de commandes et aux systémes prédéfinis
de GATE. Ces systémes définissent une géométrie du détecteur avec une description hiérarchique
(composants organisés dans une structure de niveaux) des appareils (tomographe) et permettent
d’assigner automatiquement aux volumes de la géométrie une fonction précise (voir figure 2.10
(a)). Un des avantages avec les systémes est de différencier chaque volume dans la géométrie et
d’assigner a chacun une fonction bien précise. Cella permet donc d’avoir des modes de sorties
spécifiques pour chaque types d’applications. Les systémes disponibles actuellement dans GATE
sont :

1. SCANNER : modéle générale;
2. Cylindricall : modélisation de TEP ;

3. SPECThead : modélisation de gamma-camera en mode tomographique.

Pour créer une géométrie spécifique comme par exemple une source de curiethérapie avec
grain d’iode qui peut avoir des extrémités arrondies de chaque cdté, nous avons utilisé une
combinaison de volumes de formes cylindriques et sphériques en jouant également sur le posi-
tionnement de telle maniére que les volumes ne se chevauchent pas entre eux. GATE n’intégre
pas les fonctionnalités de GEANT4 pour définir et créer des volumes a partir des opérations
booléennes permettant la création d’un nouveau volume par l’association de deux autres en
décrivant leurs frontiéres , ni le BREPS (Boundary Represented Solids) de GEANT4, Il donne
juste la possibilité de créer des volumes ou une combinaison de volumes et de définir ainsi la
plupart des géométries complexes pour les applications dosimétriques en radiothérapie externe
ou en curiethérapie.

Dans le cas de nos études dosimétriques, nous utilisons le systéme standard de GATE "SCAN-
NER" (figure 2.10 (b)) dans lequel, cinq composants égaux sont associés. Les informations re-
latives aux événements (interactions) ayant eu lieu dans un certain volume d’intérét ne sont
sauvegardées que si ce volume est déclaré comme volume sensible (plusieurs volumes peuvent
étre déclarés sensibles). Les interactions ayant lieu dans les volumes sensibles sont appelées "hits"
et sont enregistrées dans une structure hiérarchique. Pour chaque événement, un certain nombre
d’informations comme la position ’énergie déposée ou la nature de 'interaction, sont stockées
selon deux structures possibles :

1. le "crystalSD" : utilisé pour stocker les interactions qui ont eu lieu dans la partie sensible
d’un volume ou d’un détecteur comme le cristal scintillant...
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et permet d’assigner aux volumes de cette géométrie  générale définissant le milieu sensible dans GATE.
une fonction précise.

F1Gc. 2.10: Définition d’un systéme dans GATE

2. le "phantomSD" : utilisé pour stocker les interactions de type Compton et Rayleigh
ayant eu lieu avant que le photon ne soit détecté dans le cristal. Cette structure permet
de discriminer les photons primaires des photons diffusés.

Aucun systéme spécifique n’est directement disponible pour les accélérateurs linéaires par
exemple ou encore pour les expériences en curiethérapie. 'utilisateur dispose de toutes les in-
formations brutes concernant les interactions dans chaque milieu d’intérét et doit réaliser une
analyse post-simulation. Cela implique nécessairement du temps supplémentaire pour obtenir
des résultats finaux recherchés. Cependant des études sont en cours de validations pour prédéfi-
nir les systémes directement dédiés aux études dosimétriques avec GATE pour la radiothérapie
et la curiethérapie.

2.2.1.2 La gestion des mouvements et du temps

Dans les applications de la physique médicale, le besoin de simuler des mouvements en
fonction du temps peut apparaitre fréquemment. Les systémes d’acquisition par exemple pour
les applications SPECT, TEP peuvent étre animés de mouvements de translation ou de rotation ;
il peut étre aussi utile de suivre I’évolution d’un radio-traceur dans I’espace et dans le temps, la
décroissance radioactive d’un radio-isotope ou encore de modéliser les mouvements d’un patient
(respiration, battements de cceur...). Des modules trés originaux introduisant donc la dimension
temporelle dans la simulation comme la gestion de la décroissance radioactive, du mouvement
des sources et des équipements de détection, ainsi que le temps mort de ’acquisition ont été
développés dans GATE.

La plupart des codes comme GEANT4 ne tiennent pas compte ses mouvements de sources.
Cette prise en charge des phénoménes dépendant du temps est donc spécifique & GATE gréce a
des développements dédiés [Strul et al., 2003 ; Santin et al., 2003].

Afin de tenir compte de ces processus et de les synchroniser, une "horloge virtuelle" a été
implémentée dans GATE. Cette horloge respecte une contrainte importante : la géométrie et les
sources ne doivent pas bouger lorsqu’une série d’événements a été générée. La gestion du temps
est donc réalisée en fixant une durée totale de la simulation et en donnant le temps initial ainsi
que le temps final de celle-ci. Cet intervalle de temps peut étre subdivisé en plusieurs fenétres
temporelles indépendantes, chacune correspondant & une position fixe du systéme ou des sources.
Le module gestionnaire GPSM (General Particle Source Module) a aussi le role de désigner la
source qui va décroitre lors de la génération d’'un événement. Il est aussi chargé de prendre en
compte le temps de décroissance radioactive des différentes sources. Plusieurs types d’émission
sont possible :
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1. émission d’ions;
2. émission de positrons;
3. émission de rayons gamma.

Dans le cas d’émission gamma, la décroissance radioactive n’est pas simulée. La source peut
émettre selon une surface, un volume ou de facon ponctuelle. Plusieurs géométries dans les-
quelles les particules pourraient étre émises sont aussi disponibles. L’utilisateur peut également
jouer sur les angles d’émission en vue de réduire la durée des simulations, ou définir une limite
géométrique dans laquelle I’émission des particules a lieu.

GATE permet aussi de facon simple et efficace de calculer la distribution d’énergie dans un
milieu homogéne ou méme hétérogéne ; le fait de bénéficier de la structure de GEANT4 permet
également de profiter de la pérennité de ce code, ainsi que de sa validation sur de trés nombreuses
expériences de physique des particules et des applications biomédicales.

2.2.1.3 Géomeétries voxelisées

Dans le code GEANT4, il est possible de définir une géométrie en répliquant un volume donné
en une multitude de volumes (copies multiples). Deux méthodes commodes sont disponibles : la
réplication et la paramétrisation de volume. La méthode de paramétrisation, plus avantageuse,
a été ajoutée dans GATE. Elle permet une description plus facile d’'une architecture tissulaire
et de ’homme.

Vozels définis a partir de fichiers "interfile”" ou "ASCII"

GATE permet d’intégrer des sources voxellisées ou des cartes d’atténuation. Ceci se fait par
lecture et insertion soit d’un fichier de type "ASCII", soit d’'un fichier de type "interfile". La
premiére ligne du fichier ASCII contient alors trois nombres nx, ny et nz qui indiquent respec-
tivement le nombre de voxels contenus dans chaque coupe du volume voxellisé et le nombre de
coupes composant le volume. Ces trois nombres sont ensuite suivis d’une séquence de nombres
aussi possible de considérer que le volume est constitué d’'un nombre 'n’ de domaines, chacun est
caractérisé par un intervalle de valeurs et une activité correspondante a cet intervalle. Une autre
maniére d’insérer des sources voxellisées consiste a lire une image enregistrée sous un format
interfile ou le niveau de gris des voxels est converti en valeur d’activité.

Volumes paramétrés

La méthode de paramétrisation (volumes voxellisés) permet d’avoir des voxels de formes
et de dimensions différentes et supporte le calcul de dose dans le fantome. Ces voxels peuvent
contenir également des matériaux différents. Des options de visualisation sont aussi disponibles
permettant de visualiser les voxels et leur contenu. L’insertion de voxels de mémes dimensions
ou de dimensions différentes est également possible.

L’utilisation de géométries voxellisées dans GATE permet d’intégrer directement des images
voxellisées de patient pour définir les distributions d’activité et d’atténuation dans les simu-
lations et faire des calculs dosimétriques. La méthode est basée sur une conversion des cartes
d’atténuation des images médicales réalisées généralement par un scanner CT. Les images obte-
nues, décrivent les densités des tissus composants. A chaque niveau de gris est associé un nombre
exprimé en unités Hounsfield (H) qui donne le coefficient d’atténuation du matériau composant
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le voxel par la relation (2.23).

H = E"Feauygyg (2.23)

Heau
w représente le coefficient d’atténuation du matériau composant le voxel et fieqq, le coefficient
d’atténuation de 'eau (matériau référence). Ces coefficients d’atténuation sont ceux correspon-
dant & I’énergie du faisceau de rayons X utilisé lors de I’examen scanner. Le coefficient d’atté-
nuation calculé permet donc de définir la densité du tissu remplissant le voxel [Maigne, 2005] et
par la suite de retranscrire les images dans GATE. Cette fonctionnalité est trés importante, car
elle permet de modéliser exactement des géométries complexes. Il est ainsi possible d’intégrer la
morphologie exacte d'un patient dans une simulation GATE en intégrant la carte de densité des

images médicales et réaliser une dosimétrie réelle.

2.2.1.4 Techniques de reduction de variance dans GATE

Pour accélérer les calculs, des techniques de réduction de variance sont généralement prévus
dans les codes Monte-Carlo. La technique de reduction de variance implémentée dans GATE
est basée sur un échantillonnage selon I'importance ou ’échantillonnage pondéré appélé "geo-
metrical importance sampling" [De Beenhouwer et al., 2004]. L’idée est d’éviter de simuler
les photons qui ne contribuent pas a la production de la quantité physique & la sortie. En effet,
I'utilisation de fonctions de densité de probabilité réelles FDP dans les simulations Monte-Carlo
induit un temps de calcul supplémentaire afin de fournir des résultats statistiquement satisfai-
sants, car une grande proportion des événements générés ne sont finalement jamais détectés.
Dans le cas d’'une expérience de SPECT par exemple, le collimateur laisse passer en moyenne
qu’un photon sur 10000 émis & partir de la source. Ces techniques consistent en général, a appli-
quer des modifications aux fonctions de densité de probabilité, qui sont rendues non uniformes,
pour privilégier la survenue de certains événements qui vont donner lieu & une détection : on
augmente ainsi la proportion relative d’événements qui vont donner lieu a une détection par rap-
port & ceux qui ne vont pas étre détectés. La modification apportée aux fonctions de densité de
probabilité est compensée en associant a chaque photon un poids, qui représente la probabilité
de réalisation de I’histoire de celui-ci par rapport a toutes les histoires possibles. Dans le cas des
applications de la radiothérapie la situation est trés similaire car beaucoup d’interactions qui
ont lieu dans certains endroits ou volumes du dispositif, ne contribuent pas & la distribution de
dose calculée.

2.2.1.5 Analyse des données pour les applications dosimétriques

Plusieurs formats de sorties de données sont possibles avec GATE (ROOT, ASCII, Interfile...)

ASCII : Pour ce format, quatre fichiers texte sont générés durant la simulation : gateHits.dat
(contenant les informations correspondant aux hits), gateSingleDigi.dat (contenant les informa-
tions relatives aux sorties du digitizer®), gateCoincidenceDigi.dat (contenant les informations des
simulations dédiées aux applications PET) et gateRun.dat (contenant le nombre des particules
générées pendant la simulation). Les fichiers ASCII sont généralement de grandes tailles et il
est donc préférable que I'utilisateur active le remplissage des fichiers contenant les informations
qu’il souhaite exploiter uniquement sans remplir tout le reste.

ROOT : C’est un outil d’analyse et de gestion de données entiérement codé en C++ et
interfacé avec GATE. Pour ce format, un seul fichier en extension .root et hiérarchisé sous forme

3Chaine de traitement comportant plusieurs modules de numeérisation dans GATE, trés utile pour les appli-
cations SPECT
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d’arborescence se remplit durant la simulation. Il contient trois sous-répertoires dans lesquelles
les informations sont sauvegardées sous forme d’histogrammes :

Hits : contient les informations relatives aux "hits" (concerne les événements de toutes les
particules, qu’elles soient primaires ou secondaires)

Singles : contient les informations relatives aux "singles" (concerne les événements globaux
d’une particule incidente avec ses descendants)

Coincidences contient les informations correspondant aux coincidences dans le cas d’une
simulation PET

Par défaut, tous les répertoires sont créés et remplis pendant la simulation mais 'utilisateur
peut choisir de ne pas générer certains de ces répertoires s’il n’y a pas besoin. En général dans
les simulations pour les applications dosimétriques nous utilisons le format de sortie ROOT. Un
post-traitement des données brutes est ensuite réalisé par 'intermédiaire de programme ROOT
en C++ pour obtenir les résultats souhaités (dose dans le volume désiré, courbes de distribution
de dose etc...).

Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons décrit la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE et nous
avons détaillé les processus physiques implémentés dans GEANT4 et impliqués dans le dépot
d’énergie dans un milieu. Nous avons présenté et mis en évidence les différentes fonctionnalités
et les avantages de GATE pour les applications en physique médicale en particulier pour la
dosimétrie : facilité d’utilisation, simulation réaliste, sortie de données adapté a la dose déposée,
possibilité de lire et de convertir des images médicales pour un calcul de dose sur des cas réels...
La plate-forme de simulation GATE constitue un outil adapté pour faire face aux problémes
rencontrés pour les études dosimétriques notamment pour certains cas bien spécifiques.

Plusieurs études qui ont été réalisées avec GATE/GEANT4, prouvent que la plate-forme
GATE donne des résultats fiables pour les simulations impliquant surtout les photons. Cepen-
dant, les électrons étant les particules impliquées directement dans les dépots de doses a 1’échelle
du millimeétre (environ la taille d’un voxel) il est trés important que la physique des électrons soit
bien validée dans GEANT4. Une sélection appropriée des processus physiques et des paramétres
de transport des particules est donc primordiale pour une efficacité et une précision optimum
selon I'expérience que I'on veut réaliser. GEANT4 est un outil réguliérement mis a jour, les pro-
chaines versions devraient tenir compte d’autres améliorations afin de rendre de code encore plus
performant.

En plus, 'implémentation d’une technique de réduction de variance, couplée avec la répar-
tition des simulations sur un environnement de grille de calcul (voir le chapitre 4) apportent
un grand avantage & la plate-forme GATE avec des temps de calculs rendus acceptables pour
envisager une utilisation dans les applications cliniques.
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Simulations GATE pour la dosimétrie :
Résultats

Introduction

Nous avons vu dans le chapitre 2 que la description d’une simulation Monte-Carlo GATE
est relativement simplifiée par I'utilisation de lignes de commandes permettant de définir tous
les éléments de la simulation. Cependant la fiabilité de GATE comme tous les outils de calcul
MC, repose sur une sélection appropriée du modéle et des processus physiques. La plupart des
codes utilisent globalement les mémes sections efficaces pour le transport des photons. Les diffé-
rences viennent en générale du modéle de diffusion des électrons. Leur efficacité doit étre encore
amélioré en fonction des conditions de simulations. En plus, pour une simulation compléte et
correcte, il est important d’avoir une bonne connaissance de la description des géométries avec
des conditions de simulation bien définies pour optimiser la précision des calculs qui seront réa-
lisés.

Nous présenterons dans la premiére partie de ce chapitre les résultats obtenus dans le cadre
de la validation de GATE par le calcul de dose impliquant les sources ponctuelles d’électrons
"point kernel". L’intégration de "point kernel" est une méthode utilisée dans certains hopitaux et
laboratoires pour calculer la distribution de dose notamment pour des traitements de curiethéra-
pie de 'ceil (avec l'utilisation de plaques ophtalmiques contenant des radioéléments). Le principe
consiste & sommer plusieurs dizaines de sources ponctuelles individuelles pour quantifier avec
précision la distribution de la dose dans une tumeur et son voisinage. L’interét de cette méthode
est que les "points kernels" ne sont calculés qu’une seule fois. La distribution de dose autour

de sources volumiques est ensuite obtenue par intégration. Les temps de calculs sont ainsi réduits.

Dans la deuxiéme partie, nous présenterons une étude détaillée des grains d’iode 125 utilisés
en curiethérapie a bas débit de dose dans le cadre de la validation de GATE pour les photons
de basse énergie. L’iode 125 est un radioélément caractérisé par sa désintégration par capture
électronique de laquelle émanent des rayonnements X et gamma de faible énergie (de 'ordre de
30 keV) entrainant ainsi un gradient de dose élevé. Certains traitements comme la curiethérapie
oculaire ou prostatique, utilisent donc ces sources cylindriques (grains 1'2°) pour déposer au
plus prés de la tumeur la dose prescrite. Dans leur utilisation clinique, ces sources sont carac-
térisées par des propriétés dosimétriques définies selon un rapport du groupe de travail TG-43
de PAAPM! par : la fonction de dose radiale g(r), la fonction d’anisotropie et la constante de

! American Association of Physicists in Medicine
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débit de dose A. Nous avons donc calculé ces différentes grandeurs et comparé nos résultats avec
d’autres codes Monte-Carlo.

GEANT4 reste a valider notamment aux basses énergies pour les photons et pour le depdt
de dose des électrons.

3.1 Etudes dosimétriques des points sources d’électrons ("point
kernel") : Résultats

La méthode de calcul par "point kernel" consiste & décomposer un milieu en éléments de
volume sources de diffusé. La contribution de chaque élément par unité de fluence (particules par
cm?) incidente étant pré calculée et mémorisée dans le systéme. Le calcul de la fluence en chaque
point du milieu permet ensuite d’en déduire la proportion de diffusé qui contribue a la dose au
patient. Un des avantages de cette méthode (basée sur des calculs Monte-Carlo) est la réduc-
tion des temps de calculs. La dose autour d’une source ponctuelle est généralement obtenue en
récupérant I’énergie déposée par les particules dans de minces couches de sphéres concentriques
autour de la source. De nombreuses études ont été réalisées sur ces distributions de dose au-
tour d’'une source ponctuelle mono-énergétique d’électrons, puis poly-énergétique obtenues par
intégration sur toutes les énergies du spectre de la source. Les résultats obtenus permettent
ensuite de calculer les distributions de dose autour de sources volumiques. Cette méthode, bien
que d’une précision moindre (une grande partie du calcul étant faite de fagon analytique), est
beaucoup plus simple et plus rapide.

Afin d’estimer Defficacité de la plate-forme de simulation GATE/GEANT4 pour les applica-
tions dosimétriques notamment pour la physique des électrons, nous avons utilisé cette méthode
pour calculer la distribution de dose pour des sources ponctuelles d’électrons mono-énergetiques
ayant les valeurs de références : 50keV, 100KeV, 1MeV, 2MeV, 3MeV et 4MeV. Nous comparons
nos résultats avec d’autres codes Monte-Carlo fréquemment utilisés dans les applications dosi-
métriques. Le code ETRAN a été pendant longtemps la premiére référence pour les calculs de
distribution de doses avec les sources ponctuelles d’ électrons. Il a bénéficié de plusieurs amé-
liorations depuis 1973 notamment sur le pouvoir d’arrét des électrons [Berger!, 1988 ; Berger?,
1988 ; Berger et Seltzer, 1982] et les sections efficaces pour les processus de bremsstrahlung [Selt-
zer et Berger, 1988 ; Seltzer et Berger, 1985 ; Seltzer et Berger, 1986]. De plus la distribution de
la perte d’énergie a été corrigée [Blunck, 1950 ; Halbleib, 1988].

Toutes ces modifications ont permis & Berger et Seltzer de calculer correctement et de publier
la distribution de dose en 1991 [Seltzer et al., 1991].

Aujourd’hui le code EGS4 est 'outil qui & été le plus utilisé pour les applications dosimé-
triques et les calculs de "point kernel" avec les électrons mono-énergetiques [Rogers D.W.O.,
1984 ; Bielajew et al., 1987; Rogers et Bielajew, 1986]. Il a été utilisé en 1990 par Simpkin et
Mackie pour recalculer les mémes distributions de doses impliquant les électrons. Dans cette
étude nous avons aussi comparé nos résultats avec le code MCNP4C [Schaart, 2005] (résultats
non publiés).

3.1.1 Meéthode et conditions de simulation

Une source ponctuelle d’électrons mono-énergétiques est placée au centre d’'une large sphére
d’eau décomposée en 23 sphéres concentriques d’épaisseur 0.05 rg, ot rg est la valeur nominale
du parcours correspondant & la perte d’énergie continue de la particule ("Continuous Slowing
Down Approximation" CSDA). Les épaisseurs des sphéres concentriques varient selon 1’énergie
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des électrons et sont donnés dans les librairies ESTAR du NIST? (voir tableau 3.1).

Chaque sphére concentrique définit donc un volume sensible dans lequel vont étre récupérées
les énergies déposées par les électrons. Les coupures sont fixées (conformément aux valeurs
utilisées dans les autres études Monte-Carlo) a 1 keV pour les électrons secondaires et les photons.
Pour les électrons primaires, elle est fixée & 0,0043 mm soit une énergie de 2 keV dans l’eau.

Energie des électrons | Epaisseur des sphéres (cm) | rg (g/cm?)
50 keV 0.0002 0.0043
100 keV 0.0007 0.0143
1 MeV 0.0218 0.4367
2 MeV 0.0489 0.9785
3 MeV 0.0757 1.5140
4 MeV 0.1019 2.0370

TAB. 3.1: Epaisseur des sphéres concentriques en fonction de I’énergie des électrons

Estimation de la dose

La distribution de dose dans les différentes couches sphériques est convertie en une quantité
sans dimension dépendante de I’énergie des électrons selon une méthode proposée par Cross
[Cross et al., 1992]. Cette grandeur est donnée par I’expression (3.1).

j(r/rp, E) = Allpr?D(r, E)rg /E (3.1)

Avec r la distance radiale du point source au milieu des sphéres concentriques, rg la valeur
nominale du parcours CSDA pour une énergie donnée, p la densité du milieu, D(r, E) la dose a
la distance r (Energie déposée par volume de sphére concentrique). La quantité J(r/rg, E) est
proportionnelle a la fraction d’énergie déposée dans une couche sphérique limitée par les rayons
r/rgp et (r/rp + d (r/rg)). Les incertitudes sur nos calculs avec la plate-forme Monte-Carlo
GATE résultent uniquement des incertitudes liées aux statistiques utilisées dans nos simulations
(0stat) €t aux sections efficaces utilisées dans la physique de GEANT4. Les incertitudes liées a
la statistique sur le calcul de la dose sont données par 'expression (3.2).

D
Ostat AD \/N (32)

Ou N est le nombre événements dans le volume de calcul et D la dose.

Dans nos simulations, plus I’énergie des électrons est faible, plus le volume de récupéra-
tion est fin, ce qui peut entrainer des fluctuations statistiques, notamment pour 50 keV et 100
keV. Nous avons donc généré par couche sphérique 20000000 d’événements pour les électrons de
50keV, 10000000 pour 100keV et 5000000 pour les autres énergies. Nous avons obtenu donc :

ostat (50keV et 100keV)= 0.02%
ostat (1 et 2 MeV)= 0.01%
Ostat (3 et 4 MeV)= 0.10%

Les incertitudes sur les sections efficaces dans GEANT4 pour le modéle "Standard" ne sont pas
disponibles actuellement. Nous avons donc considéré uniquement les incertitudes sur les pouvoirs

*Référence ESTAR NIST : http ://physics.nist.gov/PhysRefData,/Star/Text/ESTAR.html
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d’arrét des électrons (o, s.), obtenues en comparant les pouvoirs d’arrét simulés dans GEANT4
avec ceux du NIST. Elles sont estimées a 5% pour des énergies comprises entre 1keV et 10MeV.
Nous avons donc :

0c.s5.(50keV, 100keV, 1, 2, 3 et 4 MeV)= 5%

Les incertitudes totales (o) sur les valeurs de GATE sont donc obtenues en faisant une
somme quadratique de ces deux incertitudes (équation 3.3).

Otot = V Ustat2 + 00.5.2 (33)

Nous pouvons estimés que 'incertitude globale sur nos calculs avec la plate-forme GATE
pour chaque couche sphérique est de 'ordre de 5% pour toutes nos valeurs. Nous avons donc :

Otot = 5%

3.1.2 Reésultats

3.1.2.1 Premiére étude : comparaison entres différentes versions de GEANT4

Les Figures (3.1, 3.2, 3.3, 3.4 3.5, 3.6) représentent une comparaison de la quatité do-
simétrique référentielle j(r/rg, E) calculée avec les versions GATE utilisant geant4.5.2.p02,
geant4.6.2.p02, geant4.7.0.p01 et geant4.8.0.p01 (modéle EM Standard) pour les électrons mono-
énergetiques de 100keV, 2MeV, 3MeV et 4MeV.
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FiG. 3.1: Comparaison entre les versions de GATE/GEANT4 pour les électrons de 50 keV, Quantité
i(/re, E)
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Fig. 3.3: Comparaison entre les versions de GATE/GEANT4 pour les électrons de 1 MeV, Quantité

i(t/rg, E)
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2 MeV
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Fi1G. 3.4: Comparaison entre les versions de GATE/GEANT4 pour les électrons de 2 MeV, Quantité
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Fig. 3.5: Comparaison entre les versions de GATE/GEANT4 pour les électrons de 3 MeV, Quantité

i(t/rg, E)
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4 MeV
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FiG. 3.6: Comparaison entre les versions de GATE/GEANT4 pour les électrons de 4 MeV, Quantité
i(t/re, E)

Discussion Ces premiéres comparaisons montrent de larges variations entres les quatre versions
de GEANT4 (figures 3.1, 3.2, 3.3, 3.4, 3.5, 3.6). Les moyennes de ces variations relatives sont don-
nées dans le tableau 3.2. Les écarts relevés sont trés importants entres les versions geant4.5.2.p02
et geant4.6.2.p02 notamment pour 50 et 100 keV (de I'ordre de 20%) et de 1 & 9 % pour les autres
énergies. Les écarts sont assez importants entre geant4.6.2.p02 et geant4.7.0.p01 (de ordre de 5
a 10 %). Les versions geant4.7.0.p01 et geant4.8.0.p01 sont trés proches (écarts inférieurs a 1 %).
Les différences que nous avons observé ici peuvent étre dues & plusieurs changements apportés
aux différentes versions de GEANT4.

Versions GEANT4 Variation relative moyenne %o
50 keV 100 keV 1 MeV 2 MeV 3 MeV 4 MeV
G4.5/G4.6 21.0 18.0 1.0 3.0 4.0 9.0
G4.6/G4.7 6.5 7.0 10.0 9.0 8.0 5.0
G4.7/G4.8 4.5 0.1 0.1 0.4 0.1 0.1

TAB. 3.2: Variations relatives moyennes entre les différentes versions

3.1.2.2 Comparaison avec d’autres codes Monte-Carlo

Les figures 3.7, 3.8, 3.9, 3.10, 3.11 et 3.12 présentent une comparaison des résultats obtenus
avec les versions de GATE adaptées a geant4.8.0.p01 et geant4.6.2 par rapport aux résultats des
codes EGSnrc, MCNP4C, ETRAN, PENELOPE et le code Monte-Carlo ACCEPT.
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50 keV
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FiG. 3.7: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo pour les électrons de 50
keV, Quantité j(r/rg, E)
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FiG. 3.8: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo pour les électrons de 100
keV, Quantité j(r/rg, E)
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1 MeV
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FiG. 3.9: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo pour les électrons de 1

MeV, Quantité j(r/rg, E)
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FiG. 3.10: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo pour les électrons de 2

MeV, Quantité j(r/rg, E)
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3 MeV
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Fi1G. 3.11: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo pour les électrons de 3

MeV, Quantité j(r/rg, E)
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FiG. 3.12: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo pour les électrons de 4

MeV, Quantité j(r/rg, E)
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Ces calculs réalisés avec GATE ont monté que la plate-forme de simulation Monte-Carlo ne
concordait pas avec les autres codes Monte-Carlo pris comme références dans cette étude. En
effet, les comparaisons montrent de larges variations entre les résultats de GATE/GEANT4 et
les autres calculs. Nous observons un écart relatif de 'ordre de 4 & 10 % entre GATE(geant4.8.0)
et les codes ACCEPT et EGSnrc pour les électrons de 50 et 100 keV. Pour les électrons de 1
a 4 MeV, Décart est de l'ordre de 13 a 15 %. Concernant les codes ETRAN et PENELOPE
les écarts sont plus importants (de l'ordre de 14 & 16%). Pour la version GATE (geant4.6.2)
les différences sont moins importantes mais restent significatives (12 a 13% en moyenne). Ces
décalages observés signifient donc que le dépot de dose simulé par GATE/GEANT4 est incorrect.

Pour expliquer les différences observées entres les différentes versions de GEANT4, nous nous
sommes intéressés aux processus physiques implémentés dans GEANT4 pour les électrons. La
diffusion multiple est le processus commun & toutes les versions sur lequel il y eu le plus grand
nombre de changements. Nous avons donc étudié I'influence de la distribution angulaire résul-
tant de ce processus de diffusion multiple pour les électrons (Multiple Scattering) pour toutes
les versions utilisées. Nous avons aussi étudié la gestion du dépot d’énergie le long du parcours
des électrons dans la matiére.

Influence de la distribution angulaire dans la diffusion multiple

Pour cette étude, nous nous sommes basés sur 'exemple "TestEm5" orienté sur les proces-
sus électromagnétiques dans GEANT4. Pour mettre en évidence la distribution angulaire des
électrons, nous avons simulé un faisceau d’électrons mono-énergétique de 4MeV & travers une
fine couche d’eau. La source ponctuelle d’électrons est placée dans un milieu rempli d’air et situé
a 1.273 cm (correspondant ~ 0.05 rg) de la couche d’eau que les électrons vont traverser (voir
figure 3.13). La distribution angulaire est calculée a la sortie de la couche d’eau dans I’axe du
faisceau. La coupure pour les électrons est fixée a 4.3 pm équivalent a 1keV dans lair et 2keV
dans 'eau pour étre dans les mémes conditions que dans les simulations de "point kernel".

AIR
[« Couche d’eau

E 1.273 cm

Déviations anculaire

@
Source ponctuelle
d’électrons

(a) Simulation du faisceau d’électrons (b) Visualisation = OpenGL  dans
GATE

Fic. 3.13: Etude de la distribution angulaire dans le processus de diffusion multiple de GEANT4

Les figures (3.14 et 3.15) représentent respectivement la distribution angulaire des électrons
et la projection des angles dans le plan perpendiculaire & ’axe du faisceau : echelle standard (a
gauche) et logarithmique (& droite). Les résultats obtenus montrent une trés bonne concordance
entre les deux derniéres versions geant4.7.0 et geant4.8.0. Un décalage est observé entre les
versions geant4.5.2 et geant4.6.2 ainsi que les versions geant4.6.2 et geant4.7.0 ou geant4.8.0.
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Nous pouvons donc conclure que I'implémentation du processus de diffusion multiple n’est pas
la cause des différences de dépots d’énergie observées sur les figures (3.7 a 3.12).

‘ Space angle e- 4 MeV, World=air ‘ Space angle e- 4 MeV, World=air |
C 1 ] 10° ¢ E
i —ceavaso) | —GeAnTe0)
70000 I EELC f\ B E
C ==GEANTA62 | —ceantasz | 7]
60000 . 10* E E
50000 ] F \ 1
i 1 10°¢ E
40000f : F \‘\“Qk\mk 3
i ] | e |
U 4 2 | =
30000 : W “vg;% E
1 L mﬁq‘l\ JJIJ\r]J]J 1
20000 1 10 H“FFJ b |
10000[ ] F \WM 1
£ k ] . I
G s o Lo Py b b b a1 v o b b P b P T iy

% 20 40 60 80 100 120 140 160 180 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180
Space angle (deg) Space angle (deg)
(a) Echelle standard (b) Echelle logarithmique

F1G. 3.14: Distribution angulaire pour des électrons de 4MeV & travers une fine couche d’eau : compa-
raison entre différentes versions de GEANT4
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F1a. 3.15: Projection des angles sur ’axe Y pour des électrons de 4MeV a travers une fine couche d’eau :
comparaison entre différentes versions de GEANT4
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Influence du pas : "StepMazx" et dépot d’énergie

Comme nous I'avons expliqué dans la troisiéme partie du chapitre 1 section 2.1.3 (simula-
tion du transport des élections), GEANT4 est un code de simulation de catégorie II dans la
classification de Berger [Berger, 1963]. En effet, le transport des électrons est stochastique c’est
a dire que les "histoires" des électrons sont condensées (une "histoire" est divisée en étapes
de transport t au cours desquelles les interactions & faible perte d’énergie et a faible déflexion
sont regroupées). C’est aussi le cas dans la plupart des codes Monte-Carlo comme PENELOPE
EGS4..., généralement utilisés dans les applications dosimétriques en physique médicale. Cepen-
dant dans ces codes, la perte d’énergie est considéré comme continue le long de la trajectoire
de ’électron et une limite ("StepMax") est définie par I'utilisateur en fonction de la taille des
volumes dans lesquels les interactions ont lieu et le dépot d’énergie calculé. Dans d’autres cas, le
pas entiérement géré par un sous-programme. Certains codes comme EGS4 prennent en compte
I’énergie perdue en dessous des énergies seuil en supposant que cette énergie est contintiment
perdue le long du parcours [Sternheimer et al ., 1982 ; ICRU-37, 1984].

Ces spécificités sont particuliéres importantes car elles permettent d’affiner la distribution
d’énergie dans un milieu donné et donc le dépdt de dose.

Dans le cas de GEANT4, cette distribution d’énergie est différente car des classes spécia-
lement dédiées : "G4Step" et "G4SteppingAction" gérent le pas des électrons et une valeur
maximale de sa longueur "StepMax" est définie par défaut. Cependant pour étre conforme
& ses conditions de simulation ou ses besoins, I'utilisateur peut définir et ajouter une classe
"G4StepMax" pour contrdler le pas des électrons dans un volume. Le dépot d’énergie dans
GEANT4 est toujours effectué a la fin du pas : "Post-step point" (voir la figure 3.16).

Une étude récente (2007) réalisée par Chouin et al., & PINSERM de Nantes sur les calculs
de dose "point kernel" avec GEANT4 a permis de mettre en évidence 'influence de la méthode
du dépdt d’énergie en fonction du pas des particules dans GEANT4 sur la distribution de dose
dans un milieu donné [Ferrer et al., 2007]. A la suite des résultats obtenus dans cette étude
et présentés a la collaboration GEANT4, des corrections ont été recommandées par Michel
Maire, responsable du développement de la physique électromagnétique dans GEANT4, a travers
Iexemple "TestEM12" de la toute derniére version de GEANT4 (geant4.8.1).

V1
Pos-step point Pre-step point Pos-step point
e,
Pre-step point /' 2 v
Pre-step point
Energie déposeée Energie déposée
(a) Avec frontiére géometrique (b) Sans frontiére géometrique

F1Gc. 3.16: Dépot d’énergie au niveau au pas des électrons

Pour tenir compte de ces spécificités de GEANT4 dans la plate-forme de simulation GATE,
nous avons apporté dans GATE deux modifications importantes :

1. Nous avons ajouté une classe "GateStepMax" faisant appel aux classes de base "GateS-
teppingAction" et "G4Step" pour permettre a 'utilisateur de contrdler le pas des électrons.
Une ligne de commande permet donc de fixer une valeur maximale du pas définie en pm,
mm, cm ... comme le montre I’exemple ci-dessous.
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/* StepMax Control!!! */
/gate/StepMaz/stepMazx 7 pm

La valeur du "StepMax" peut donc étre fixée & I'épaisseur du volume dans lequel on
souhaite calculer la dose ou I’énergie déposée.

2. Nous avons également modifié la classe "GateSteppingAction" de GATE(geant4.8.0) en
se basant sur la correction qui a été apportée dans la toute derniére version de GEANT4
(geant4.8.1, dans 'exemple TestEM12). Le dépot d’énergie a chaque pas est faite de telle
maniére que ’énergie de la particule ne soit pas uniquement dépésée au "post-step point"
(figure 3.16) mais plutdt en un point choisi de fagon aléatoire sur la longueur du pas de la
particule comme écrit sous dessus :

/... co0000000000. .. ..., . 00000000000, ....... 00000000000, . ...... 00000000000, .....
void SteppingAction::UserSteppingAction(const G4Step® aStep)

{

G4double edep = aStep->GetTotalEnergyDeposit();

if (edep <= 0.) return;

eventAction->AddEdep(edep);

// longitudinal profile of deposited energy

G4ThreeVector prePoint = aStep-»GetPreStepPoint() ->GetPosition();
G4ThreeVector postPoint = aStep->GetPostStepPoint()->GetPosition();

G4ThreeVector point = prePoint + G4UniformRand()*(postPeint - prePoint);
G4double r = point.mag();

En conclusion cela signifie qu’aux échelles auxquelles nous travaillons, le dépot d’énergie le
long du pas a une influence non négligeable. Nous avons donc repris les mémes calculs en tenant
compte de ses différentes modifications.

3.1.2.3 Impact des différentes modifications

Une fois les corrections validées dans GATE, nous avons recalculé les dépots d’énergie issus
des sources d’électrons précédemment étudiées. Nos résultats ont été essentiellement comparés
aux études réalisées par Simpkin et Mackie avec EGS4 [Simpkin and Mackie, 1990]; Cross et
al. [Cross et al., 1992] avec la version 2.1 de ACCEPT dérivé du code ETRAN; Schaart avec
MCNP4c (étude non publiée) ; Mainegra et al. avec SGS4Nrc [Mainegra et al., 2000] et Seltzer
et al. avec le code ETRAN |[Seltzer et al., 1991].

Les figures (3.17, 3.18, 3.19, 3.20, 3.21, 3.22) montrent qu’avec nos nouvelles corrections,
GATE (geant4.8.0) donne des résultats trés satisfaisants qui concordent bien avec les autres
calculs Monte-Carlo & I'exception des valeurs calculées avec ACCEPT.

Les variations relatives restent inférieures a 2% en générale; < 1% entre GATE et Berger
pour 50, 100keV et 1MeV. La différence entre GATE et ACCEPT est légérement importante
pour les énergies de 50, 100keV (de 'ordre de 2.5%) mais elle est < 1% pour 1MeV. Pour les
autres comparaisons, la différence reste inférieure a 0.5%.
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Fi1G. 3.17: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo avec modification du
pas (Quantité j(r/rg, E) pour les électrons de 50 keV
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Fic. 3.18: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo avec modification du
"step" (Quantité j(r/rg, E) pour les électrons de 100 keV
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F1G. 3.19: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo avec modification du

pas (Quantité j(r/rg, E) pour les électrons de 1 MeV

2 MEV "Standard”
o -r——-——Ppmpmmmoomoeeeeeeeeeee
| +GATE_G4.8.0
14 1 £, 808 MCPNAC (Schaart, 2005) |
# i | ¥EGSnrc (Mainegra, 2004)
121 L ¢ o LOETRAN(Seltzer,1901) |
11 L a8 @
m' ® & %
£0.8 1
=3 o
0.6 - +
0.4 4 &
g
0.2 5
&
0 T T T T T . i
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
i1y

1.2

F1c. 3.20: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo avec modification du

pas (Quantité j(r/rg, E) pour les électrons de 2 MeV
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Fi1G. 3.21: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo avec modification du

pas (Quantité j(r/rg, E) pour les électrons de 3 MeV
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Fic. 3.22: Comparaison entre GATE/GEANT4 et d’autres codes Monte-Carlo avec modification du

pas (Quantité j(r/rg, E) pour les électrons de 4 MeV
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Conclusion et discussion

Ces résultats nous ont permi de valider la physique de GEANT4/GATE pour les calculs de
"point kernel" pour les sources ponctuelles d’électrons avec des écarts relativement faibles (<
2% ) par rapport a d’autres études Monte-Carlo publiées excepté celle de Cross avec le code
ACCEPT |[Cross et al., 1992| pour certaines énergies. Nous pouvons remarquer aussi sur les
figures représentant la distribution de dose, que pour les valeurs du rayon r proches de zéro
notamment quand r=0, la quantité j(r/rg, E) devient impossible a calculer par Monte-Carlo.
Dans toutes les études Monte-Carlo réalisées la valeur de j(r/rg, E) & r=0 ou trés proche de
zéro, est obtenue par interpolation. Les différences observées a ce niveau proviennent du fait que
les interpolations sont différentes. Nous pouvons donc conclure que la plate-forme de simulation
Monte-Carlo GATE rivalise bien avec des codes de références comme MCNP, EGS ou encore
ETRAN pour simuler le dépot de dose des électrons.

3.2 Curiethérapie & bas débit de dose avec les sources d’iode 125

(1125)

La curiethérapie est une technique de radiothérapie qui consiste & amener au plus prés des
tissus cancéreux, une quantité adéquate de matiére radioactive pour une irradiation localisée. Le
début de cette application clinique remonte a 1901 avec I'utilisation du radium comme radioélé-
ment. En raison de nombreux inconvénients liés a son utilisation (problémes de radioprotection,
taille des sources...), le radium a été progressivement remplacé par des isotopes artificiels mi-
niaturisés (iridium 192, césium 137, cobalt 60 et iode 125) (voir le tableau 3.3). Pour que cette
irradiation soit suffisante et efficace, sans provoquer d’effets indésirables sur des tissus sains
voisins, plusieurs conditions doivent étre réunies. Le rayonnement émis doit étre & faible rayon
d’action (électrons, rayonnement béta, particules alpha) afin de controler le depdt d’énergie dans
la tumeur et les tissus voisins. Par ailleurs, le radionucléide doit rester en contact avec les tissus
& détruire pendant un temps suffisamment important. Il faut également que sa concentration
permette d’apporter assez d’énergie pour détruire toutes les cellules tumorales.

Parmi les différentes techniques de curiethérapie, on distingue la curiethérapie a bas débit
de dose LDR (Low Dose Rate). Elle fait appel a une irradiation continue pendant 1 & 5 jours
a un faible débit de dose (0.4 et 2 Gy/h). La dose au contact de la source est élevée, mais elle
décroit rapidement en fonction de l'inverse du carré de la distance sur quelques millimétres,
permettant une meilleure protection des tissus sains environnants. C’est le cas des traitements

de curiethérapie utilisant des sources I'?° auxquels nous nous intéresserons particuliérement dans
la suite.
Radionucléide Période Type de désintégration
Cobalt 60 5,271 ans B et~y
Césium 137 30,18 ans b et~y
Tode 125 59,407 jours CE (X) et
Iridium 192 74,02 jours B ety

TAB. 3.3: Radioéléments utilisés en curiethérapie

Dans la plupart des traitements de curiethérapie en routine clinique, les sources d’iodes sont
employées en raison de leur intérét pour certains types de cancers du vagin, du col de 'utérus de
Peeil... 1'%, trés souvent employé dans la curiethérapie a bas débit de dose sous forme de grains

Page 72 Octobre 2007



3.2. CURIETHERAPIE A BAS DEBIT DE DOSE AVEC LES SOURCES D’IODE 125 (I'*)

(voir la figure 3.23), émet des rayonnements X et v de basses énergies et offre 'avantage par
rapport aux rayonnements de plus hautes énergies de diminuer la dose aux tissus sains situés au
voisinage immeédiat du volume traité avec un gradient de dose suffisamment élevé au contact de
la source.

Grains d'iede 125

THanum capsulke Full lsngth gold x-ray marker 1125 within pamus ceeamic

: i

4.5 mm

Fi1G. 3.23: Grains d’iode 125 utilisés comme implants en curiethérapie

3.2.1 Spécification de I’I'?*® utilisée en curiethérapie & bas débit de dose

L'I'25 est un radioélément de période 59,407 jours qui se désintégre par capture électro-
nique vers le niveau fondamental du tellurium 125 via le niveau excité de 35.5 keV (voir figure
Fig.3.24).Un électron du cortége électronique de I'I'25 est absorbé par un proton du noyau; il
se forme alors un neutron et un neutrino. Le neutrino n’étant pas un composant du noyau, est
éjecté sans qu’aucun rayonnement détectable ne soit émis. La lacune créée par la capture d’un
électron d’une orbitale interne trés proche du noyau est compensée par réarrangement du cortége
électronique. Ce réarrangement est accompagné d’une émission de rayonnements de fluorescence
X et d’'une émission d’électrons "Auger". Ces rayonnements sont caractérisés par des spectres
de raies énergétiques. La période courte de I'I'25 (60 jours environ) permet de considérer comme
négligeable (1/100) le rayonnement émis au bout d’un an. L’I'?% émet donc un rayonnement
d’énergie moyenne égale a 30 KeV, c’est a dire trés peu pénétrant et absorbé dans les premiers
millimétres de tissus. Les différents rayonnements X et gamma sont indirectement responsables
du dépot de dose dans la matiére. Les électrons "Auger", compte tenu de leur trés faible énergie,
ne contribueront pas a la dose, ils seront arrétés avant leur entrée dans le milieu par 1 encapsu-
lation des sources.

s Energie p prav

sal

0,177

EC=100%
0.0355

Z
>

125
ale

1125

FiG. 3.24: Schéma de désintégration de I’ par capture électronique

L’utilisation des rayonnements X et v de basses énergies de I'T'?® offre I’avantage par rapport
aux rayonnements de plus haute énergie de réduire la dose aux tissus sains au voisinage immédiat
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du volume traité, tout en conservant un rendement en profondeur suffisant. Cela facilite aussi
la radioprotection du personnel médical.

Raies énergétiques associées a I'*°

Nous avons vu le mode de retour & I’équilibre du cortége électronique par fluorescence X et
par émission d’électrons "Auger". Les principales raies énergétiques qui en résulte, avec leurs
probabilités d’émission pour 100 désintégrations de capture électronique sont données dans les
tableaux (3.4, 3.5). D’autre part, le noyau de tellurium 125 étant caractérisé par un état exciteé,

le retour a l’équilibre du noyau se fera par émission d’un rayonnement gamma (voir le tableau
3.6).

Cependant toutes les raies énergétiques ne contribuent pas aux dépots de dose issus de la
simulation des sources I'?® ou de facon négligeable. Dans son rapport de travail sur les études
dosimétriques des sources béta, le TG-433 recommande de simuler certaines des raies énergé-
tiques (voir le tableau 3.7) issues de la désintégration de iode. Les électrons "Auger" émis lors
du réarrangement du cortége électronique ne sont pas simulés. Leurs énergies étant trés faibles,
ils sont arrétés par la capsule en titane et ne contribuent pas a la dose délivrée dans le milieu.

Couche électronique du Te!?® | Energie en keV | Photons X pour 100 désintégrations
XL 3.340 - 4.930 14.900
XKa2 27.202 39.70
XKa1 27.472 74.00
XKpgs 30.944 21.20
XKga1 30.999 21.20
XKgrs 31.223 21.20
XKgs 31.241 21.20
XKz 31.701 159
XK 34 31774 159
XKOg 3. 31.811 4.59

TAB. 3.4: Spectre énergétique des raies de fluorescence X

Couche électronique du Te'?® | Energie en keV | Electrons X pour 100 désintégrations

eAr 2.30 - 4.80 157.60
€AKLL 21.80 - 22.99 19.90
€AKLX 25.83 - 27.43 19.90
CAKXY 29.77 - 31.73 19.90
€C1,0K 3.68 79.30
ecLoL 30.55 - 31.15 10.70

€C1,0MNO 34.48 - 35.49 3.40

TAB. 3.5: Spectre énergétique des raies d’émission électronique

3Groupe de Travail N¥ 43 de ’American Association of Physicists in Medecine
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Couche électronique du Te'?® | Energie en keV | Photons v pour 100 désintégrations

1,0 35.491 6.67

TAB. 3.6: Raie énergétique gamma

3.2.2 Principales applications de la curiethérapie a bas débit de dose avec
l’iode 125

3.2.2.1 Curiethérapie prostatique a implants permanents

Cette technique, développée a 'origine aux Etats-Unis, repose sur la mise en place définitive
de grains d’I'? radioactifs dans la prostate aprés repérage échographique du volume prosta-
tique (figure 3.25). A partir des données volumétriques obtenues, le logiciel de calcul intégré
au type d’application considérée propose une distribution spatiale des grains en respectant cer-
taines régles de couverture du volume prostatique et en épargnant le plus possible des structures
critiques comme la vessie, 'urétre et le rectum. L’implantation des sources radioactives se fait
sous anesthésie générale avec controle échographique de la mise en place des grains radioactifs.
Des aiguilles sont insérées dans la prostate & travers une grille par voie percutanée. Une fois les
propositions d’implantation validées par la distribution de dose, les aiguilles sont retirées laissant
en place les grains radioactifs dans la prostate.

La dose prescrite est de 144 Gy a la prostate avec nécessité que 95% de la prostate regoive
cette dose [Mazeron et al., 2005|. Gréace aux nouvelles techniques informatiques, il est également
possible d’analyser, pendant cette intervention, la répartition de la dose de radiation (dosimétrie
en temps réel) au niveau de l'organe, ce qui permet une mise en place de grains de haute
précision. Le temps d’hospitalisation est de 48 & 72 heures et les effets secondaires immeédiats
sont rares, essentiellement des briilures urinaires et parfois des difficultés a uriner. Tous ces
signes disparaissent en quelques semaines avec au besoin, une prescription de médicaments de
type anti-inflammatoires...

Needle, delivering
spods inlo prostale

Gatholer in urethra

Template to ald aceurate
placement of the necdles
delivenng the scods

Uitrasound probe in rectum
for needle guidance

Fic. 3.25: A gauche la curiethérapie de la prostate par implants définitifs d’iode 125; A droite une
sonde échographique avec une grille a travers laquelle les aiguilles sont introduites

Cette méthode de traitement permet un contrdle local de la maladie prostatique & faible
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risque d’environ 98% c’est a dire un taux identique a celui de la prostatectomie radicale avec
des effets secondaires comme l'impuissance et I'incontinence urinaire pratiquement absents.

3.2.2.2 Curiethérapie oculaire (curiethérapie de contact)

Cette technique est trés utilisée aussi aux Etats-Unis. Parmi les tumeurs intraoculaires, le
mélanome de I'uvée est la tumeur maligne la plus répandue chez I'adulte. L’uvée est une petite
membrane au centre de 1'ceil qui est composée de la choroide, du corps ciliaire et de 'iris (voir
figure 3.26 a droite). Les cellules cancéreuses peuvent se développer a lintérieur de ces trois
organes, le mélanome de la choroide étant le plus fréquent (80% des cas).

En curiethérapie oculaire, la dose est délivrée par des disques ophtalmiques radioactifs de
Ru!% /Rh1% ou d'1'?® [Maigne L., 2005 que l'on fixe directement sur I'ceil au niveau de la
tumeur. La dose délivrée pour le traitement des tumeurs malignes est trés élevée (de l'ordre
de 400 Gy) et est localisée a la base de la tumeur. Cette forte dose a la base va permettre
de dévasculariser la tumeur. Ainsi, la prolifération des cellules cancéreuses va progressivement
s’arréter et la tumeur va peu a peu se rétracter.

F1c. 3.26: A gauche Anatomie de I'ceil ; A droite curiethérapie oculaire avec applicateurs d’T'?

Lors de l'intervention (voir figure 3.26 a gauche), le patient est sous anesthésie générale. Le
repérage de la tumeur s’effectue en éclairant 'intérieur de I'ceil & travers la pupille grace a une
sonde lumineuse (translumination transpupillaire). Cela permet de mettre en évidence I'ombre
de la tumeur sur la sclérotique. La tumeur est ensuite délimitée par cautérisation douce sur la
sclérotique et mesurée & 'aide d’un compas. Ces mesures vont permettre de choisir un disque
inactif. Celui-ci peut étre manipulé sans protection et étre ainsi placé minutieusement sur la
tumeur puis fixé a la sclérotique par des boucles temporaires. Une fois ce disque fixé, le disque
radioactif pourra étre placé rapidement et directement sur les boucles du disque inactif.

3.2.3 Etudes dosimétriques des sources I'?

En physique medicale, le NIST (National Institute of Standards and Technology) est la
référence en terme de calibration des sources radioactives et dans la définition de formalisme
permettant de déterminer la distribution dose dans les tissus. Nous allons répertorier dans le
paragraphe suivant les travaux réalisés par le TG-43* datant de 1995 et mis & jour en 2001,

4TG-43 : Groupe de travail 43 de I’American Association of Physicists in Medicine
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donnant un formalisme de calcul de la dose dans I’eau. Nous verrons par la suite que ce formalisme
introduit des facteurs qui nous permettront de valider la plate forme de simulation MC GATE
pour les basses énergies.

1125

3.2.3.1 Les modéles de sources étudiés

125 (sous

Dans nos études, nous nous sommes intéressés a trois modéles différents de sources
forme de grains) utilisés généralement en routine clinique dans les traitements de curiethérapie
oculaire ou prostatique. La géométrie de ces sources et leurs compositions sont trés bien dé-
taillées par les fabricants. Les modéles, différent par leur épaisseur, la radioactivité présente a
'intérieur, 'encapsulation avec la présence de certains matériaux (produisant des rayonnements
X pouvant modifier le spectre des photons) plus ou moins opaques, et des extrémités pointues
ou arrondies. Ces sources contiennent un certain type de marqueur radio-opaque pour faciliter
leur localisation radiographique.

La connaissance précise de la géométrie de ces sources (avec les détails sur chaque éléments
entrant dans leur composition) est particuliérement importante pour leur modélisation avec la
plate forme de simulation Monte Carlo GATE.

3.2.3.1.1 Le modéle 2301 de BMI (Best Medical International) Le modéle 2301 de
"Best Medical International" (Fig.3.27) a une longueur externe de 5 mm et un diamétre extérieur
de 0.8 mm. Il est composé d’un cylindre en tungsténe de longueur 3.7 mm et de diamétre 0.25
mm, d’une enveloppe de carbone d’épaisseur 0.15 mm dans laquelle I'iode 125 est absorbé, et
une double capsule en titane (densité 4.54 g/cm?)d’épaisseur 0.08 mm (0.04 mm/capsule).

Finaimam Ohter Titamium Inner Tungsien Carbon Coaling
Capaule Capsule Marker  Comaining =1

| |

- 4 mm v-

5 mm -

(a) (b}

Fic. 3.27: (a) Géométrie du modéle 2301 de Best Medical International (b) Visualisation
OpenGL/GATE

3.2.3.1.2 Le modéle Symmetra de UroMed/Bebig Le modéle Symmetra, représenté
sur la figure Fig.3.28, est constitué d'un cylindre en or (densité 19.32 g/cm3) de longueur 3.5 mm
et de diamétre 0.17 mm ; d’un cylindre en céramique (densité 2.88 g/cm?®) de rayon intérieur et
extérieur de 0.11 mm et 0.3 mm respectivement, et de longueur 3.5 mm & l'intérieur duquel 'iode
est distribué de facon homogéne; et d'une capsule en titane (densité 4.54 g/cm?®) d’épaisseur
0.05 mm et d’extrémités sphériques de rayon 0.44 et 0.48 mm.
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L1}

Titamwe

(a} (b)

Fic. 3.28: (a) Géométrie du modéle Symmetra de UroMed/Bebig (b) Visualisation OpenGL/GATE

3.2.3.1.3 Le modéle 6711 d’Amersham Le modéle 6711 est composé d’un cylindre en
argent de longueur 3 mm et de diameétre 0.5 mm & l'intérieur duquel 'iode 125 est absorbé, et
une capsule en titane d’épaisseur 0.05 mm, de diamétre extérieur de 0.8 mm et de longueur 4.6
mm (voir figure 3.29)

- s6mm »

End weld Siver rod with '™ adsorbed 10 surface Titanium capeuls

(a) (b}

Fic. 3.29: (a) Géométrie du modéle 6711 d’Amersham (b) Visualisation OpenGL/GATE

3.2.3.2 Formalisme de calcul de doses

Pour effectuer nos études dosimétriques, nous nous sommes référés aux travaux du TG-43
[Nath et al., 1995] datant de 1995 et revus en 2004 [Mobit et al., 2004], donnant une estimation
de la constante de débit de dose A (débit de dose dans 'eau & 1 cm sur ’axe de la source pour
une unité de kerma®) et un formalisme de calcul de la dose dans ’eau.

L’expression du débit de dose en un point P(r,0)(voir figure 3.30) est donnée par 1'équation
(3.4).
G(r,0)

D(r,0) = SEM g

lg(r)EF'(r,0) (3-4)

®Kinetic Energy Released per MAss unit
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FPoint de calcul de la dose
P (r &)
o

2o
Point de référenice avec e

_ _ e
tg= lom et Bp =nfd
” © P ), 7

/

; %

Longueur active de la souce

tp= lcm

Z

Fic. 3.30: Systéme de coordonnées polaires utilisé pour les calculs dosimétriques

Le TG-43 définit "I’air kerma strength", Si en un point P situé sur 'axe transverse de la
source (6p=I1/2) par Pexpression (3.5) :

Si = Kair(r, Pi/2)r? (3.5)

Kgir est le débit de kerma dans Dair, variant en 1/d? pour une source ponctuelle, la quantité
St devient indépendante de la distance du point de mesure a la source.

Le paramétre g(r) permet de tenir compte des effets d’absorption et de diffusion dans le
milieu situé entre le point Py de référence et le point P(r,0).

La constante de débit de dose définie par A s’exprime par la relation (3.6).

D(rg = lem, 6y = 11/2)

A=
Sk

(3.6)

G(r,0) est un facteur géométrique traduisant le phénoméne d’atténuation de la fluence des
photons dans le milieu (équation 3.7).

f p(T )dv'!
VIT -T2

G(r,0) = T oV

(3.7)

Il permet de tenir compte de la diminution de la fluence des photons en fonction de la distance
a la source. Pour une approximation ponctuelle de la source, cette diminution se fait en 1/r2.
Pour une approximation linéaire de la source, I’expression (3.7) devient la suivante :

S if 0 # 0°
_ Lrsind 1 # ’
G(r,0) = { (2 7 g = o (3.8)

Le paramétre g(r) définit la fonction de dose radiale. Elle est mesurée sur 1'axe transverse
(0= /2) et traduit uniquement les phénomeénes d’absorption et de diffusion dans le milieu situé
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entre le point Py de référence et le point P(r,f). Son expression est donnée par I’équation (3.9).

o(r) = [D(r,7/2)/G(r,m/2)]
[D(ro,m/2)/G(ro, 7/2)]

(3.9)

F(r, 0) (équation 3.10) définit la fonction d’anisotropie, Elle exprime le caractére non ponc-
tuel de la source et des matériaux intervenant dans sa fabrication et traduit les phénomeénes
d’absorption et de diffusion dans le milieu ainsi que I’encapsulation de la source.

[D(r,0)/G(r,0)]
[D(T()? 7T/2)/G(T07 7T/2)]

Dans cette expression, D(r, #) au numérateur est divisée par G(r, ) dans l'optique de s’af-
franchir de la diminution en 1/1? de la fluence, ce phénoméne étant déja été pris en compte dans
le facteur géométrique. De plus, la fonction d’anisotropie est normalisée & §=m/2, les phéno-
meénes d’atténuation sur I’axe transverse ayant déja été pris en compte dans la fonction de dose
radiale g(r).

F(r,0) =

(3.10)

3.2.4 Conditions de simulations et calcul de doses avec GATE

Dans son rapport de travail sur les études dosimétriques des sources béta, le TG-43 recom-
mande de simuler certaines des raies énergétiques issues de la désintégration de I1'25. Ces raies
énergétiques associées a leur probabilité d’émission par désintégration sont regroupées dans le
tableau (3.7).

Energie en keV | Nombre de photons émis par désintégration
27.202 0.406
27.472 0.757
30.980 0.202
31.710 0.044
35.492 0.066

TAB. 3.7: Raies énergetiques simulées lors de la désintégration par capture électronique de 1'%

Les électrons "Auger" émis lors du réarrangement du cortége électronique ne sont pas simulés.
Leurs énergies étant trés faibles, ils sont arrétés par la capsule en titane et ne contribuent pas a
la dose délivrée dans le milieu. Comme nous avons des émissions a trés basse énergie, nous avons
utilisé le modeéle de physique "low-energy" pour les basses énergies dans GATE/GEANT4. La
coupure a été fixé & 5 keV pour les photons (XRayCut), et & 0.01 mm pour les électrons primaires
(ElectronCut) et a 1 KeV pour les électrons secondaires (DeltaRayCut). Dans leurs utilisation
en routine clinique, les sources d’iode qui nous intéressent ici sont trés souvent caractérisées ces
fonctions définies précédemment :

* la fonction de dose radiale g(r), tenant compte des effets d’absorption et de diffusion dans
le milieu entre le point Py de référence et le point P(r, §=I1/2) situé sur l’axe transverse
de la source & une distance r du centre de la source;

* la fonction d’anisotropie F(r, ) ;

* et la constante de débit de dose A (en cGyh~'U~1) (débit de dose dans l'eau & 1 cm sur
I'axe de la source (6=I1/2) pour une unité de i kerma strength 7).

Les dépots d’énergie sont calculés par rapport a ’axe transverse de la source, dans des

couronnes de dimension variable en fonction de la valeur de r (figure (3.31). Plus on s’¢loigne de la
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source plus la taille de couronne est grande. Cela permet de récupérer suffisamment d’interactions
dans la couronne et d’éviter des fluctuations statistiques. Les dimensions des couronnes sont
données dans le tableau (3.8).

r (cm) | Az (cm) | Ar (cm)
0al 0.1 0.1
la2 0.2 0.2
3ad 0.4 0.4
5a 10 0.8 0.8

TAB. 3.8: Dimenssion de la couronne en fonction de r

AY

Couronne de calcul de dose AY v Y AY
au point (r, 709 H

-|
-+
[
=

N 4

Source radioactivd

(a) Couronnes de récupération en fonction du point de (b) Définition du volume d’une couronne
calcul

Fia. 3.31: Systéme géométrique utilisé pour calculer ’énergie déposée et déterminer les fonctions de
doses radiales g(r) et d’anisotropies F(r, 0)

Pour déterminer les valeurs des fonctions de doses radiales et d’anisotropie, nous avons calculé
analytiquement les facteurs géométriques intervenant dans les expressions (3.9, 3.10). A partir
de lexpression (3.8) du facteur géométrique G(r,d) la valeur de [ est donnée par Iexpression
(3.11).

2rsind 2rsind

— arctan(———=—"" _\ _ arctan(—— 1 "
f = arc an(2rcos€ — L) are an(2rcos€ + L

) (3.11)

Calcul de la fonction g(r)

Pour les fonctions de doses radiales & § = I1/2, le rapport du facteur géometrique résultant
du formalisme de calcul de doses du TG-43 de I’ AAPM (équation 3.8)devient donc :

G(ro,m/2) _ (7r - arctan(Zro/L)) Lr _ r(m — arctan(2rq /L))
G(r,m/2) Lry m — arctan(2r/L) ro(m — arctan(2r/L))

(3.12)

Les dépots d’énergies sont calculés dans les couronnes délimitées selon la relation (3.13) (voir
figure 3.31).

A A A A
(r — 774) < PosX? 4 PosY? < (r + %) et — 72 < PosZ < 72 (3.13)
PosX, PosY et PosZ répresentent les coordonnées des points d’interaction générant les

dépots de doses dans les couronnes.
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Les volumes des couronnes correspondants sont donnés par ’espression (3.14).
V =1Az[(r+ =) — (r— =) (3.14)

Finalement, la dose dans une couronne donnée, dans ’eau liquide (p = 1 g/cm?) a la distance
r est obtenue par :(3.15)

~13
D(Gy) = edep(MeV)1.602.10 (3.15)

CmAz[(r + A2 — (r — 42

nous avons alors 'expression (3.16) finale de g(r) :

_ edep(r) ., Arg,  Az(rg) (7T—2arctan(2r0/L))
edep(ro)”" Ar "> Az(r) 7" m — 2arctan(2r/L)

g(r) (3.16)

Calcul de la fonction F(r, )

On doit tenir compte de ’angle # dans nos expressions. Le volume des couronnes s’exprime
alors par la relation (3.17).

V = nAzsinf|(r + %)2 —(r— %)2] (3.17)

Et nous avons :

A A A A
(rsing — 77’) < PosX?+ PosY? < (rsinf + 774) et (rcost — 72) < PosZ < (rcosf + 72)

(3.18)
edep(MeV)1.602.10713

D(Gy) = — MV G210~ (3.19)

mAzsinf[(r + 5F)? — (r — 55)?

Au final la fonction F(r, #) est obtenue par 'expression (3.20) :

edep(r, 0 m — 2arctan(2r/L

F(T’ 9) = ( d ( )2 ( 2rsind ( / ))27’sin€ ) (320)
e ep(r, 7T/ ) arctan Treos0—T — arctan 5rcos0+ L

3.2.5 Reésultats et discussions

Dans les résultats que nous présentons ici, tous les paramétres dosimétriques pour les trois
sources, ont été simulés avec GATE (version v3.0.0 adaptée a geant4.8.0.p01) selon les recom-
mandations du TG-43 de AAPM [Nath et al., 1995; Rivard et al., 2004]. Nos résultats ont été
comparés aux études de références réalisées avec le code PTRAN par Sowards et al (Sowards
et al., 2002) pour le modeéle 2301 de BMI, le code MCPT par Hedtjarn et al (Hedtjarn et al.,
2000) pour le modeéle Symmetra de UroMed /Bebig et le code EGS4 par Williamson (Williamson
et al., 1991) pour le modéle 6711 d’Amersham. Nous avons également comparé nos calculs aux
mesures expérimentales et aussi aux valeurs de consensus données par le TG-43 notamment pour
les valeurs de la constante A de débit de dose concernant les trois sources.

Pour une meilleure estimation de l'erreur sur la constante de débit de dose, le TG-43 de
AAPM recommande des valeurs de consensus basées a la fois sur des mesures expérimentales et
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des calculs Monte-Carlo. Selon les études publiées par le TG-43, les incertitudes associées aux
mesures expérimentales par thermoluminescence (TLD), varient entre 8% et 9% ; pour les calculs
MC, les erreurs varient de 2.5% a 5%. Les incertitudes sur les valeurs de consensus peuvent donc
étre estimées entre 4.6% et 5%. Le TG-43 recommande donc une incertitude de 4.8% sur les
valeurs de la constante de débit de dose pour les trois sources.

Les incertitudes sur nos calculs avec la plate-forme Monte-Carlo GATE, resultent unique-
ment des incertitudes liées aux statistiques utilisées dans nos simulations (og4¢) €t aux sections
efficaces utilisées dans la physique de GEANT4 comme précédemment décrit dans le chapitre
2. elles sont calculées selon les méthodes décrites dans la section 3.1.1 (voir les équations 3.2 et

3.3).

3.2.5.1 Fonction de dose radiale et fonction d’anisotropie

Nous avons calculé les fonctions de dose radiale et d’anisotropie pour les trois sources sur
'axe transverse (6=I1/2), pour des distances r de 1 & 10 cm par rapport au centre de la source,
et dans un milieu d’eau liquide selon la recommandation du TG-43. Pour estimer I'influence des
différents changements dans les versions de GEANT4 (voir chapitre 2), nous avons reproduit
nos calculs avec différentes versions de GATE/GEANT4 en simulant 14760000 d’événements
(conformément aux statistiques utilisées dans les études de références).

Comparaison entre différentes versions de GATE/GEANT}

1.1
0 GATE_G4.5.2
14 & & GATE_G4.6.2
¢ GATE_G4.7.0
0.9 - * GATE_G4.8.0
5]
0.8 -
0.7 - i}
0.6 |
= &
= 0.5
0.4 | @
0.3 &
1|
0.2 - @
B
0.1 B
0 T T T T T T T T T T
0.0 10.0 200 30.0 40.0 500 600 700 80.0 90.0 100.0 110.0
T {mm}

Fic. 3.32: Fonction de dose radiale g(r) pour le modéle 2301 de "Best Medical International" : compa-
raison entre différentes versions de GATE/GEANT4
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1.2
0 GATE_G4.5.2
4 GATE_G4.6.2
1 ] o © GATE_G4.7.0
* GATE_G4.8.0
#
0.8
ch
£ 0.6 1
2}
0.4 - =
2}
]
0.2 &
a
e}
0 T T T T T T T T T T
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 110
T {[mmj

Fic. 3.33: Fonction de dose radiale g(r) pour le modéle Symmetra de "UroMed/Bebig" : comparaison
entre différentes versions de GATE/GEANT4

12
OGATE_G4.5.2
AGATE_G4.6.2
o GATE_G4.7.0
1 B % GATE_G4.8.0
B
0.8
g
S8
2}
0.4 a
-
51
0.2 @
-
4
0 T T T T T T T T T T
0 10 20 30 40 50 60 70 80 a0 100 110
T {mm}

FiG. 3.34: Fonction de dose radiale g(r) pour le modéle 6711 de "Amersham" : comparaison entre
différentes versions de GATE/GEANT4
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Les figures (3.32, 3.33 et 3.34) représentent la fonction g(r) pour les différentes versions de
GATE/GEANT4 (geant4.5.2, geant4.6.2, geant4.7.0 et geant4.8.0) respectivement pour les mo-
deles 2301 de BMI, Symmetra de UroMed/Bebig et 6711 d’Amersham. Ces figures confirment
qu’il n’y a pratiquement pas de changement entre les différentes versions de GATE/GEANT4
notamment pour la physique des photons. Les variations relatives moyennes observées sont de
0.13% entre les versions geant4.5.2 et geant4.6.2, 0.07% entre les versions geant4.6.2 et geant4.7.0,
et de 0.01% entre geant4.7.0 et geant4.8.0. Les ecarts relatifs restent donc de loin inférieur a 0.5%.

Comparaison entre GATE/GEANT/, mesures TLD et autres codes Monte-Carlo

Les figures (3.35, 3.36, 3.37) représentent une comparaison des calculs avec GATE/GEANT4
(geant4.0.8.0) de la fonction de dose radiale g(r) respectivement pour les modeéles 2301 de BMI,
Symmetra de uroMed/Bebig et 6711 d’Amersham, par rapports aux mesures et aux autres
Monte-Carlo. Pour la source 6711 une comparaison avec les valeurs de consensus entre les études
Monte-Carlo et expérimentales réalisées par le TG-43 est aussi faite (figure 3.37).

1.2

#  Mesures TLD

o MCPTRAN (sowards et al ..)
1 mtm ---%- GATE_G4.8.0(Low-energy)

O
&
=
0.8 A g
?
= [m]
‘506 %
O
=}
0.4 - N
A O

B

0.2 A B
g o 2
[m]
¥
0.0 100 200 30.0 40.0 50.0 60.0 70.0 80.0 90.0 1000 110.0
r (mm)

Fi1g. 3.35: Fonction de dose radiale g(r) pour le modéle 2301 de "Best Medical International”" : Com-
paraison entre GATE(geant4.8.0), PTRAN (Sowards et al., 2002) et mesures TLD
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1.200
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i
0.800 o
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5 0.600 4
O
0.400 | A
W
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® .
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entre GATE(geant4.8.0), MCPT (Hedtjarn et al., 2000) et mesures TLD
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Fig. 3.37: Fonction de dose radiale g(r) pour le modéle 6711 de "Amersham" : Comparaison entre
GATE(geant4.8.0), EGS4(Williams et al., 2000) et le consensus TG-43
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Ces résultats montrent une bonne concordance entre GATE et MC PTRAN pour la source
BMI 2301, et aussi entre GATE et MCPT pour la source Symmetra. Les variations relatives ob-
servées entre nos calculs et les autres études pour la fonction de dose radiale g(r) sont de I'ordre
de 2% pour la source 2301 de BMI, et de 1% pour la source Symmetra de UroMed/Bebig. Par
rapport aux mesures TLD, elles sont respectivement de 9% et de 3%. Pour la source 6711 les
variations relatives sont importantes : 14% entre GATE et TG-43 , 14.5% entre GATE et EGS4.
Nous reviendrons sur ce désaccord au paragraphe 3.2.5.3.

Concernant la fonction d’anisotropie F(r, #), les résultats sont meilleurs pour la source 6711
avec des écarts relatifs moyens inférieures a 1%. Pour les sources 2301 et Symmetra, ces écarts
sont plus importants mais restent inférieures a 3% et 2% respectivement.

Les figures (3.38, 3.40 et 3.42) représentent une comparaison de la fonction d’anisotropie a 2
cm (distance de référence) de la source, entre GATE/GEANT4 (geant4.8.0) et les autres calculs
Monte-Carlo, respectivement pour les modeéles 2301 de BMI, Symmetra de UroMed/Bebig et
6711 d’Amersham.

Les figures (3.39, 3.41 et 3.43) représentent les mémes comparaisons & 7 cm de la source pour
les modeéles 2301 de BMI et Symmetra de UroMed/Bebig; et & 5 cm de la source pour le modéle
6711 d’Amersham.

r=20 mm
1.200
1.000 - DDDQDEDQDm
o U *
Q *x
0.800 | % - 0 MCPTRAN (Sowards et al)
o % GATE_G4.8.0
g ® g
£ 0.600 X
g
0.400 |
0.200 |
DIDDD T T T T T T T T T
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
theta °

F1G. 3.38: Fonction d’anisotropie F(r, #) & 20 mm pour le modéle 2301 de "Best Medical International" :
Comparaison entre GATE(geant4.8.0) et PTRAN(Sowards et al., 2002)
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F(r.theta)

r=70 mm
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o 0o F ES ®
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0.600
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0.200
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0 10 20 30 40 50 60 70 80 90
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F1G. 3.39: Fonction d’anisotropie F(r, 6) & 70 mm pour le modéle 2301 de "Best Medical International" :
Comparaison entre GATE(geant4.8.0) et PTRAN(Sowards et al., 2002)

F(r.theta)
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1.200
1.000 oog 0O g o0 om®
H H Q . Q
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0.400
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FiG. 3.40: Fonction d’anisotropie F(r, ) & 20 mm pour le modéle Symmetra de "UroMed/bebig" :
Comparaison entre GATE(geant4.8.0) et PTRAN(Hedtjarn et al., 2000)
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r=70 mm
1.200
1.000 - i O ™
o g o 5 ¥
9 [m]
¥
0.300 - o ™ 0 MCPT (Hedtjarn et al..)
T fom 3o * GATE_G4.8.0
£ 0.600 -
i
0.400
0.200
0-000 T T T T T
0 10 20 30 40 50 60 70 20 90 100
theta ®

Fic. 3.41: Fonction d’anisotropie F(r, #) & 70 mm pour le modéle Symmetra de "uroMed/Bebig" :
Comparaison entre GATE(geant4.8.0) et PTRAN(Sowards et al., 2002)
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1.200
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Fi1G. 3.42: Fonction d’anisotropie F(r, #) & 20 mm pour le modéle 6711 de "Amersham" : Comparaison
entre GATE(geant4.8.0), EGS4(Williamson et al., 1991) et le consensus TG-43
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FiG. 3.43: Fonction d’anisotropie F(r, #) & 50 mm pour le modéle 6711 de "Amersham" : Comparaison
entre GATE(geant4.8.0), EGS4(Williamson et al., 1991) et le consensus TG-43

3.2.5.2 Constante de débit de dose (A)

Le TG-43 définit la constante de débit de dose : A(en cGyh 'U~! ou em™2) comme étant
égale au débit de dose dans ’eau & 1 cm sur 'axe de la source (#p=I1/2) pour une unité d’energie
cinétique déposée par unité de masse (KERMAS). Son expression est donnée par les équations
(3.6 et 3.5) énumérées dans le formalisme de calcul de dose du TG-43. Les volumes utilisés pour
le calcul de la dose déposée dans la couronne sont identiques & ceux utilisés pour déterminer la
fonction de dose radiale g(r) (voir les relations 3.13, 3.14 et 3.15). D’aprés les recommandations
du NIST, Le calcul du kerma dans l'air (sec) est effectué a la distance de référence rg = 5 cm
de la source avec Az et Ar égaux a 0.8 cm. L’expression du débit de dose A est donc :

A — Dean(ro = lem, w/2) (3.21)

Dir (TO = 5em, 77/2)52
Pour les calculs de kerma dans l'air, les fluctuations statistiques peuvent étre tres importantes
a cause du fait que les interactions EM dans ’air sont peu nombreuses. Pour estimer 'influence
du nombre d’événements simulés dans I’air sur le kerma, nous avons évalué la variation du débit
du kerma dans l'air en fonction de l'activité d'une source d’I'?> (voir figure 3.44).

Kinetic Energy Released per MAss unit
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Variation du débit de Kenma dans I'air en fonction
dunombre d'évenements simulées
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-
-
-

Kairt {Gys)

F1G. 3.44: Variation du débit du kerma dans l’air en fonction du nombre d’événements simulés avec
GATE/GEANT4

Pour effectuer nos calculs de constante de débit de dose et de kerma dans ['air, nous avons
simulé 3.108 particules dans le cas des trois sources. En tenant compte des incertitudes lides aux
sections efficaces utilisées dans la physique de GEANT4 (5%) et aux incertitudes statistiques (=
2% pour les trois sources) dans le calcul de la constante de débit de dose, nous avons :

ogare (A) = 5.4% pour les trois modéles étudiés.

Les valeurs de la constante A calculées avec GATE (pour différentes versions de Geant4) sont
comparées aux études Monte-Carlo PTRAN et MCPT et aux valeurs de consensus recommandées
par le TG-43. Ces valeurs, pour les trois modéles de sources sont présentées dans le tableau (3.9).

Constante de débit de dose A (cG}'ll'll"l)

(e . _________________________

d'iode 125
GATE GATE GATE GATE PTRAN MCPT MCPT- PTRAN TG43 Consensus
geant4.5.2 geant4.6.2 geant4.7.0 geant4.8.0 2002, DLC99 DLC146 1991, (ExpA et yicA)
Sowards | Hedjarn | Hedjarn | Williamson
et al. et al. et al. et al.

2301 BMI 1.016 0.999 1.002 1.012 1.010 1.018*
Symmetra 0.971 1.011 0.999 1.018 1.002 1.010 1.012°

6711 0.974 0.997 0.998 0.990 0.978 0.965°

TAB. 3.9: Comparaison des valeurs de constantes de débit de dose pour les trois modéles de source I'25

Les valeurs de consensus données dans ce tableau resultent des études Monte-Carlo et expé-
rimentales dont les résultats sont :
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@ pxpA = 1.025 cGy.h=1.U~! [Nath et Yue, 2002 ; Meigooni et al., 2000] ; pycA = 1.01 cGy.h—1.U~! [Sowards et
al., 2002]

b pxpA = 1.033 cGy.h—1. U~ [Patel et al., 2001]; prcA = 0.991 cGy.h—1. U~ [Hedjérn et al. 2000]

¢ pxpA = 0.980 cGy.h=1.U~! [Chiu-Tsao et al. 1995,; Nath et al. 1990, Weaver et al., 1989]; prcA = 0.950
cGy.h~1.U~! [Williamson, 1991]

Pour mieux estimer les différences entre GATE et les autres valeurs, nous présentons dans
le tableau (3.10) I’ensemble des écarts relevés dans nos différentes comparaisons.

McC Variation relative moyenne %o
différentes comparaisons

[ modéle 2301 BMI ¥ modéle Symmetra ¥ modéle 6711

GATE (geant4.5.2) / TG43 Consensus valeur 0.20 4.05 0.93
GATE (geant4.6.2) / TG43 Consensus valeur 1.86 0.09 3.31
GATE (geant4.7.0) / TG43 Consensus valeur 1.57 1.28 34
GATE (geant4.8.0) / TG43 Consensus valeur 0.58 0.05 2,59
GATE (geant4.5.2) / MCPT-DLC99 Hedjarn et al. 2000 3.09

GATE (geant4.5.2) / MCPT-DLC146 Hedjarn et al. 2000 3.86

GATE (geant4.6.2) / MCPT-DLC99 Hedjarn et al. 2000 0.09

GATE (geant4.6.2) / MCPT-DLC146 Hedjarn et al. 2000 0.01

GATE (geant4.7.0) / MCPT-DLC99 Hedjarn et al. 2000 0.00

GATE (geant4.7.0) / MCPT-DLC146 Hedjarn et al. 2000 1.08

GATE (geant4.8.0) / MCPT-DLC99 Hedjarn et al. 2000 1.59

GATE (geant4.8.0) / MCPT-DLC146 Hedjarn et al. 2000 0.01

GATE (geant4.5.2) / PTRAN Sowards et al. 2002 0.59

GATE (geant4.6.2) / PTRAN Sowards et al. 2002 1.08

GATE (geant4.7.0) / PTRAN Sowards et al. 2002 0.80

GATE (geant4.8.0) / PTRAN Sowards et al. 2002 0.19

GATE (geant4.5.2) / PTRAN Williamson et al. 1991 0.40
GATE (geant4.6.2) / PTRAN Williamson et al. 1991 1.94
GATE (geant4.7.0) / PTRAN Williamson et al. 1991 2.04
GATE (geant4.8.0) / PTRAN Williamson et al. 1991 1.22

TAB. 3.10: Variations relatives entres les diférentes comparaisons pour les trois modéles de source I'25

3.2.5.3 Discussion générale

Les Calculs Monte-Carlo avec GATE sur 'estimation des dépots de dose impliquant les
sources d’iodes 125 sont en bon accord avec les codes MC PTRAN, MCPT et EGS4. Pour les
sources 2301 et Symmetra les écarts relatifs obtenus varient entre 1% et 2% pour les fonctions de
dose radiale et de 1 a 3% pour les fonctions d’anisotropie. Concernant les calculs de la constante
de débit de dose, les résultats sont en bon accord avec les calculs MC de référence ainsi que les
valeurs de consensus du TG-43. Les écarts observés pour le modele 2301 varient de 0.2 a 1.8%
entre les différentes versions de GATE et les valeurs de consensus du TG-43 et de 0.5 & 1% par
rapport & MC PTRAN. Pour le modéle Symmetra, ils varient de 0 & 4% pour les valeurs de
consensus et de 0 & 3.8% pour les valeurs calculées avec MCPT. Pour la source 6711, les écarts

sont aussi satisfaisants avec une variation de 1 a 3.4% pour les valeurs de consensus et de 0.4 &
2% pour le code MC PTRAN.

Cependant, les calculs de la fonction de dose radiale pour le modéle 6711 ont montrés des
écarts importants entre GATE, les valeurs de consensus de TG-43 (14%) et le code EGS4 (14.5%).
Nous pouvons confirmer que la physique utilisée par GEANT4/GATE n’est pas en cause, car
les écarts obtenus pour les deux autres modeéles sont bien acceptables. Nous avons donc étudié
I'impact d’autres paramétres de simulation. Premiérement, pour étre stir que ces variations ne
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soient pas dues aux fluctuations statistiques (nombres de particules générées) dans nos simu-
lations, nous avons utilisé des statistiques croissantes en augmentant le nombre de particules
générées. Nous avons toujours observé des écarts de l'ordre de 14%. Deuxiémement, nous nous
sommes aussi intéressés a la géométrie de la source 6711 que nous avons modélisée dans GATE.
En effet, les écarts significatifs observés dans nos comparaisons peuvent étre dis a la défini-
tion de la géométrie. Il existe dans la littérature aussi bien que dans les utilisations cliniques
[Williamson, 1991], plusieurs sources 6711 qui se différencient par leur longueur, leur extrémité
qui peuvent étre pointues ou arrondies ou encore l’epaisseur de ’encapsulation en titane de la
source qui peut induire des diffusions supplementaires. Nous avons donc testé I'influence de la
variation de la longueur de la source ainsi que l'influence de la variation de I’épaisseur de titane
qui entoure le cylindre radioactif de la source 6711. Ces études ne nous ont pas permis a ce jour
de corriger les différences observées dans nos comparaisons avec EGS4 et les valeurs de consensus
du TG-43 sur la fonction de dose radiale g(r). D’autre part nous n’avions pas pu identifier avec
certitude le modéle de géométrie 6711 simulé exactement dans les études de Williamson et al
avec ESG4.

Conclusion

La plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE & été utilisée et validée depuis ses débuts
pour les applications en imagerie SPECT et PET. Les études réalisées dans ce travail montrent
que GATE est aussi capable de répondre & la problématique rencontrée pour les applications
dosimétriques en curiethérapie et faire des calculs fiables et réalistes de dose. La facilité d’utili-
sation de GATE, en plus de la technique de réduction de variance qu’elle emploie (chapitre 2,
section 2.2.3) ou encore la distribution des calculs sur les environnements de grille offrent des
atouts trés intéressants pour un futur usage dans les applications cliniques.

Les calculs de "point kernel" réalisés pour des sources d’électrons ont donné des résultats
trés satisfaisants grace aux différentes corrections apportées et aux différents tests réalisés avec
plusieurs versions de GATE/GEANT4. Les différences relevées en comparant nos calculs aux
autres codes Monte-Carlo sont inférieures a 2%. Ces résultats permettent de rivaliser avec les
autres codes MC EGS, MCNP et ETRAN pris comme références dans nos études.

Les sources de rayonnements béta, X et électrons sont aussi particuliérement utilisées dans
les traitements de radiothérapie, curiethérapie. L’étude menée sur les grains d’iode 125 & été
d’une grande importance pour valider la physique de GEANT4/GATE. Les fonctions de doses
radiales et d’anisotropie ainsi que les valeurs de constante de débit de dose calculées avec GATE
montrent un accord acceptable avec les études Monte-Carlo MCPT, PTRAN, EGS4, les mesures
expérimentales TLD et les valeurs de consensus du TG-43 de TAAPM. A P'exception du modéle
6711 d’Amersham ou 'écart est relativement important pour la fonction de dose radiale (environ
14 % entre GATE - EGS4, GATE - TG-43), les écarts pour les modéles 2301 de BMI et Symmetra
de UroMed/Bebig, sont trés faibles pour la fonction de dose radiale (< 2%). De méme pour les
fonctions d’anisotropie, les résultats sont trés satisfaisants pour les trois modeéles (écart < 1%
pour 6711, < 3% pour 2301 et < 2% pour Symmetra).

Page 93 Octobre 2007



CHAPITRE 3. SIMULATIONS GATE POUR LA DOSIMETRIE : RESULTATS

Page 94 Octobre 2007



Chapitre 4

Grille de calcul et gestion des
simulations Monte-Carlo GATE

Introduction

Les grilles de calcul marquent aujourd’hui une étape importante dans les calculs informatique
distribués. Cette idée de grille de calcul et de grille de données est basée sur une mutualisation
de ressources informatiques réparties. Une grille permet d’accéder & de la puissance de calcul,
& des données géographiquement dispersées et sécurisées, et de bénéficier d’'une transparence de
services. En effet, de plus en plus de projets de recherche impliquent de multiples partenaires
répartis souvent aux quatre coins du monde. Des besoins (calculs, stockages, gestions de
données...) de plus en plus croissants, se font sentir en raison de la complexité des modéles
développés par les chercheurs ainsi que les expériences et les analyses qui en découlent. Les
expériences LHC! du CERN (Organisation Européenne pour la Recherche Nucléaire) ou en-
core les applications biomédicales (Codes de simulation Monte Carlo, gestions et stockages des
images médicales...) sont les exemples les plus pertinents. Il devient alors nécessaire de dispo-
ser d’une infrastructure commune, facilitant les partages d’informations mais aussi de ressources.

Cette approche parait séduisante et pourrait bien répondre a la problématique posée en mi-
lieu médical notamment pour les applications de la physique médicale. En effet dans le cadre
de la planification des traitements de radiothérapie ou autres techniques utilisant les radiations,
on a souvent besoin de produire et gérer des images médicales et de faire des calculs complexes
précis (distribution de doses dans les tissus humains...). Les simulations Monte-Carlo, de plus en
plus intégrées dans la planification de certains traitements de cancers, nécessitent un fort besoin
de capacités de calculs et de stockage.

Dans ce chapitre, nous allons aborder le concept de grille de fagon générale ainsi que les outils
et fonctionnalités qu’il fournit. Nous nous intéresserons particuliérement & linfrastructure de
grille mise en place dans le cadre du projet européen EGEE?. Ce projet fournit une plate-forme
de grille pour la recherche scientifique répartie sur plusieurs sites dans le monde et impliquant
plusieurs communautés d’utilisateurs. Nous présenterons de fagon détaillée les différents outils
développés dans le cadre de ce projet notamment pour les applications biomédicales ainsi que
le déploiement des simulations Monte-Carlo GATE. Nous nous intéresserons également aux
performances de la grille et & son efficacité dans le cas de notre application.

'LHC : Large Hadron Collider ; http ://www.cern.ch/lcg
2Enabling Grids for E-sciencE ; http ://www.cu-egee.org
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4.1 Historique des grilles de calculs en Europe

Depuis 2001, I’Union Européenne a financé une série de projets visant a développer une
architecture de grille de haute performance au sein de I’'Union Européenne. Dans le cadre de
son cinquiéme programme-cadre (FP5) pour la recherche, la commission européenne a inversti
plus de 50 millions d’euros dans des projets de grilles avec un intérét particulier sur des dé-
veloppements technologiques et les applications scientifiques. Les principaux projets financés
dans ce programme-cadre sont : la grille européenne de données DataGrid ou EDG?, GridLab?,
EUROGrid®, CROSSGrid®, DATATAG" ...

Le premier de ces projets, DataGrid, a bénéficié d’un financement d’environ 10 millions
d’euros et a démarré en 2001 pour s’achever en mars 2004. Piloté par le CERN, il avait pour
but de développer des outils et des technologies permettant le déploiement d’une grille de calcul
a échelle européenne. Le projet EDG devait répondre aux besoins sans cesse croissants des
communautés de recherche en physique des particules, biomédecine ou encore observation de la
terre. Il a permi le développement de nouveaux outils basés sur la version 2 de I'outil Globus®,
offrant ainsi un systéme d’exploitation de grille communément appelé "middleware" ou intergiciel
EDG [Egee middleware, 2004].

Par la suite, dans son sixiéme programme-cadre (FP6) qui a débuté en 2002, I'union euro-
péenne met I’accent sur la production scientifique en financant le développement d’infrastructure
de grille stables permettant des applications réelles avec un investissement d’environ 140 mil-
lions d’euros. Plusieurs initiatives significatives de grilles notamment EGEE et DEISAY ont été
lancées. Ces projets se sont basés sur l'infrastructure GEANT!C, le plus puissant des réseaux de
recherche dans le monde regroupant plus de 3000 établissements de recherche & travers I’Europe.
En mars 2004, le nouveau projet EGEE prend donc la suite de EDG avec de nouvelles ambitions
et de nouvelles perspectives que nous verrons par la suite.

Depuis 2004 I'union européenne a approuvé de nombreux autres projets de grille (FPG6).
on peut citer par exemple CoreGrid, NextGrid, Akogrimo et SIMDAT afin de créer une masse
critique d’expertise et de ressources en Europe.

4.2 Les outils mis & disposition dans le projet EGEE

Le projet EGEE a pour but de poursuivre les travaux réalisés avec EDG tout en étendant son
ampleur géographique et scientifique. Il est piloté comme EDG par le CERN avec la nécessité
de fournir une plate-forme de calcul, de stockage et de gestion de données pour la recherche
scientifique, répartie sur plusieurs sites & travers I’Europe et méme dans le monde. Il regroupe
plusieurs communautés d’utilisateurs organisées selon les disciplines ainsi que plusieurs groupes
de développeurs, de gestionnaires etc... Le projet a été financé suivant un plan sur 4 ans reparti
en deux phases :

Une premiére phase : EGEE-1 (2004-2006), a bénéficiée des nombreux services développés
par les projets antérieurs comme DataGrid dont 'infrastructure et les intergiciels (EDG 2.x,

3European DataGrid : pour le développement d’une grille pour les scientifiques nécessitant du calcul intensif
et le partage de grandes bases de données réparties, 2001 ; http ://www.edg.org

“GridLab : http ://www.gridlab.org

PEUROGTid : http ://www.eurogrid.org

6CROSSGrid http ://www.crossgrid.org

"DATATAG http ://datatag.web.cern.ch/datatag

8Globus : Logiciel libre utilisé pour des infrastructures de grilles ; http : //www.globus.org/toolkit

9DEISA :Distribued European Infrastructure for Supercomputing Applications ; www.deisa.org

GEANT : Gigabit European Academic Network ; http ://www.geant.net

Page 96 Octobre 2007



4.2. LES OUTILS MIS A DISPOSITION DANS LE PROJET EGEE

LCG) lui serviront de base. Elle a été tout d’abord concentré autour de trois points :

- le premier point est de concevoir une grille fiable, robuste et sécurisée qui accueillera des
ressources informatiques supplémentaires ;
le second est de continuer d’entretenir et d’améliorer le middleware afin d’offrir un service
de qualité aux utilisateurs;

- enfin, le troisiéme point est d’attirer de nouveaux utilisateurs aussi bien du domaine de
I'industrie que de celui de la science et de s’assurer qu’ils puissent recevoir aussi bien une
formation qu’un support de haute qualité répondant & leurs besoins.

Une deuxiéme phase : EGEE-2 (2006-2008), a pour objectif de fournir une grille de production
avec plus de ressources, de services orientés et d’accroitre le nombre d’utilisateurs. le but commun
étant de faire des avancées sur la technologie de la Grille et de concevoir une infrastructure de
grille qui sera disponible 24 heures sur 24 et 7 jours sur 7 pour les scientifiques.

Le projet EGEE vise une capacité combinée d’environ 30000 processeurs et 5 petaoctets
d’espace disque. Deux applications maitresses servent & guider et tester infrastructure déve-
loppée. Il s’agit de la physique des particules dans le cadre des expériences du LHC et des
applications biomédicales (physique médicale, bio-informatique...).

4.2.1 Infrastructure du projet EGEE

Dans le projet EGEE, comme toute autre infrastructure de grille, la complexité des ressources
informatiques est controlée et cachée par une couche intergicielle fournissant de nombreux ser-
vices pour les utilisateurs. De maniére générale, la figure 4.1 représente une architecture standard
de grille. Les ressources sont distribuées dans des organismes sous autorité d’administrateurs. Les
applications sont développées en utilisant les interfaces de I’environnement de programmation
de la grille et les services fournis par l'intergitiel d’exploitation.

La couche au sommet de 'architecture (voir figure 4.1) est celle des Applications qui seront
exécutées sur la grille.

La couche "NIVEAU UTILISATEUR" est chargée de la coordination des ressources. Cela
inclut les services d’annuaires, la gestion des requétes, la surveillance des différents services
"monitoring" ou encore la réplication des données.

La couche "EXPLOITATION MIDDLEWARE" est en charge du partage des ressources. Elle
doit gérer leur mise & disposition ainsi qu'une éventuelle facturation aprés utilisation.

Enfin la couche la plus basse du modéle comprend une premiére partie : qui définit les
protocoles pour "authentification et les communications a travers la grille. Une deuxiéme partie :
qui représente le niveau le plus proche des ressources physiques. On y trouve par exemples les
serveurs, les disques de stockage ou encore le réseau.

4.2.1.1 Les Intergiciels dans EGEE

4.2.1.1.1 L’intergiciel LCG LCG! a été le premier logiciel personnalisé utilisé dans la
phase de production du projet EGEE [LCG User Developer Guide ; LCG-1 User Guide; LCG
Middleware Developers Guide|. Basé a origine sur l'intergiciel EDG, LCG offre une grande
facilité d’utilisation et dispose d’une meilleure documentation. Développé & l'origine pour le
projet LHC (large collaboration européenne pour la physique des particules au CERN), il a
pour but de préparer une infrastructure de calcul pour les simulations, le traitement et ’analyse
des données pour chacune des quatre expériences du projet LHC (ALICE, ATLAS, CMS et
LHCD). La mise en service de LHC est prévue au CERN a la fin 2007 et devrait produire de
grandes quantités de données (de l'ordre de 8 & 10 PetaOctets par an). Le traitement de ces
données nécessitera d’énormes ressources de calculs et de stockages.

HLCG : Large Hadron Collider Computing Grid project ; http ://lcg.web.cern.ch/LCG
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F1Gc. 4.1: Architecture de la grille de calcul EGEE

La premiére version de U'intergiciel, LCG-1 a était basée sur Globus 2.2.4 (logiciel d’adminis-
tration de grille) et a bénéficié des travaux réalisés dans EDG concernant le courtier de ressources
(RB) "Resource Broker" |The EDG-Brokerinfo User Guide, 2003|,et I'implementation du nou-
veau systéme de gestion de charge de travail WMS (Workload Management System) [Workload
Management Software, 2003|, mais aussi des outils de replication et le schema d’information
Glue 1.1 (Grid Laboratory Uniform Environment) [The GLUE schema).

Une version LCG-2 & été produite en début 2004 dans laquelle les services ont été enrichis
avec plus de ressources et de fonctionnalités. LCG-2 fonctionne avec un service global de grille
et des avantages tirés des expériences issues des différents tests et offre une infrastructure ren-

forcée pour la gestion des services de grille et des utilisateurs (groupe de travail en organisation
virtuelle VO).

L’infrastructure de grille EGEE-1 a été entiérement basée sur LGC-2 depuis avril 2004 avant
de migrer en fin 2005 vers un nouveau intergiciel ou "middleware" glite (voir figure 4.2).

4.2.1.1.2 L’intergiciel gLite gLite est un intergiciel orienté "service Web" développé dans
le cadre du projet EGEE-1 parallélement & LCG-2, dans le but de mieux repondre aux besoins des
applications et utilisateurs de la grille EGEE dans sa phase de production. Cette nouvelle solution
d’outil d’exploitation combine un ensemble d’outils, de protocoles et d’interfaces standardisés
lui permettant d’assurer une certaine interopérabilité. Distribué sous une licence du type logiciel
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libre, il béneficie des expériences et des composants des précédents projets comme DataGrid
(EDG), LCG, AliEn (http ://alien.cern.ch). Il est aussi basé sur 'outil de données virtuelles
VDT!2, incluant Globus [Foster et al., 1997] Condor!® et NorduGrid'* [gLite; gLite-3 user
guide|.

Agn | I Dley,
> "

2004 : 2005 2006 2007
f“ 2003 %’/f Year 1 Year 2 Year 3 Year 4
g .
2 Glohus 2 based Web services based
VDT EDG »
AliEn LCG

cLite

3 CEmEsang

Fi1a. 4.2: Evolution du middleware de la grille EGEE

Un des objectifs de glite est de produire un outil modulaire et souple de maniére & ouvrir les
portes du "calcul distribué" a la majorité des domaines de recherche scientifique et d’applica-
tions. Pour ce faire, glite fournit de nouveaux services et améliore ceux existants afin de pouvoir
satisfaire toutes les exigences liées a ces differentes applications. Les services de glLite suivent
aujourd’hui une Architecture Orientée Service en faisant converger les outils de grille et les
services web, ce qui signifie qu’il sera facile de relier I'intergiciel & d’autres services de grille, et
aussi qu’il facilitera la conformité aux prochaines normes de grille comme le "Web Service Re-
source Framework" (WSRF') de OASIS, ou encore le "Open Grid Service Architecture" (OGSA)
du "Open Grid Forum" (OGF). La modularité de l'intergiciel gLite permet aux utilisateurs de
déployer différents services selon leurs propres besoins, plutét que d’étre forcés d’utiliser le sys-
téme entier. Il comporte aussi une meilleure sécurité, de meilleures interfaces pour la gestion des
données et la soumission des taches, un systéme d’information redéfini, et beaucoup d’autres
améliorations qui rendent 1’utilisation de la grille facile et efficace. Un des services de gLite gére
la gestion de données et de bases de données : 'outil AMGA®,

AMGA et la gestion de bases de données pour les applications biomédicales

Les données médicales produites dans les hépitaux sont généralement gérées et exploitées en
leur sein par leur propre protocole de gestion et de sécurité. Il existe des systémes d’archivage

12Virtual Data Toolkit ; http ://www.cs.wisc.edu/vdt
13Le projet Condor : http ://www.cs.wisc.edu/condor
Le projet NordduGrid : http ://www.nordugrid.org
S AMGA : Catalogue de base de données dans I’intergiciel gLite; http ://amga.web.cern.ch/amga
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et de communication comme le PACS (Picture Archiving and Communication Systems) pour
gérer et stocker les données dans les hopitaux. Pour les applications biomédicales dans EGEE
impliquant des images médicales, il est nécessaire d’exporter ces images sur la grille dans le
but de pouvoir les utiliser ensuite dans les simulations réalisées sur la grille. Cela nécessite
la mise en place d’'un systéme intégrant les possibilités de calcul et de stockage sur la grille
qui remplit les conditions de sécurité dans la gestion et ’exploitation de ces données. Pour
répondre & ces exigences, un gestionnaire de bases de données (AMGA) a été développé dans
le nouveau intergiciel gLite de la grille EGEE. C’est un service de référencement des bases de
données (MetaData) pour des applications et les besoins des utilisateurs de la grille de calcul.
Il emmagasine des entrées qui correspondent typiquement & des fichiers et qui sont décrites par
des attributs. AMGA a été développé dans le cadre du projet ARDA'S qui étudie les besoins des
utilisateurs sur les catalogues de bases de données dans un environnement de grilles de calculs.

4.2.1.2 Composants et services de la grille

La grille EGEE est organisée de telle maniére que I'utilisateur accéde aux ressources via une
interface utilisateur (UI) sur laquelle 'intergiciel de grille est déployé. Cette machine lui permet :

v' d’interroger le systéme d’information de la grille pour connaitre les ressources disponibles ;

v' de manipuler des données : les déposer sur des éléments de stockage (SE), les enregistrer
sur des catalogues, les dupliquer...

V' de soumettre des travaux sur les éléments de calcul (CE).

Tous les sites EGEE mettant & disposition des ressources possédent donc un ou plusieurs des
éléments suivants :
v UI (User Interface), interface utilisateur depuis laquelle un utilisateur peut accéder aux
services de la grille EGEE par I'intermediaire de 'intergiciel de grille (ensemble de lignes
de commandes EDG, LCG LFC, glite...);

v' CE (Computing Element), élément de calcul comprenant :

un GK (GateKeeper) : frontal qui assure la correspondance entre un utilisateur de la
grille et un compte disponible sur le CE pour la VO de 'utilisateur;

un ou plusieurs WN (Worker Nodes) : nceuds effectifs de calcul, derriére un systéme
de batch (BQS, PBS, LSF).

v SE (Storage Element) ¢lément de stockage (serveur de disques);

v" MON (Monitoring Node) noeud de controle, machine chargée de faire tourner les fonction-
nalités du systéme d’information pour le site et le service d’optimisation des duplications
de fichiers;

v" (RB) "Resource Broker" courtier de ressources, machine qui recherche sur la grille I’élé-
ment de calcul le plus adéquat pour I'exécution d’ue tache en prenant en compte la proxi-
mité des données éventuellement requises en entrée de la tache.

Le Calcul et le stockage sur la grille

Un élément de calcul (CE) est défini comme étant une file d’attente de la grille. Chaque CE
est identifié par son nom, son numéro de port, son nom de file d’attente et peut étre ouvert a

6 ARDA Metadata Catalogue Project ; http ://project-arda-dev.web.cern.ch/project-arda-dev/metadata
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une ou plusieurs organisations virtuelles (VO) (voir exemple CE du LPC de Clermont-Ferrand).
Les files d’attentes peuvent étre fixées aussi selon la durée des taches qui sont soumises. Les CEs
dont les noms se terminent par "short" sont destinés aux taches de courte durée (< 30 minutes),
"medium" pour les taches de durée moyenne et "long" pour des taches de trés longue durée, 24
heures ou plus (voir exemple CE du CCIN2P3 de Lyon).

Exemple de CE au Laboratoire de Physique Corpusculaire de clermont ferrand :
clrlcgee03.in2p8.fr :2119/jobmanager-legpbs-biomed

Exemple CE au centre de caclul CC-IN2P3 de Lyon :
cclegeeli02.in2p3.fr :2119/jobmanager-bgs-short
cclegeeli02.in2p3.fr 2119 /jobmanager-bqs-medium
cclegeeli02.in2p3.fr :2119 /jobmanager-bgs-biomed-long

Un CE est composé normalement d’un ou de plusieurs noeuds pour le calcul (WN : Wor-
ker Nodes) et d’'un noeud supplémentaire appelé GK "GateKeeper" jouant le role d’un portail
ouvrant 'accés au reste de la grille. Le GK met en marche un serveur dont le role est de gérer
I’allocation des ressources offertes par le CE. Il a aussi le role d’accepter les taches de calcul et
de les distribuer pour qu’elles soient exécutées sur un noeud. Le CE peut également étre le point
d’accés a un supercalculateur, voire méme a une simple machine classique.

De méme que le CE "Computing Element" fournit un accés unifié aux ressources de calcul,
le SE "Storage Element" fournit un accés unifié aux ressources de stockage. La plupart des sites
d’EGEE fournissents normalement I’accés & un ou plusieurs SE équipé(s) d'un serveur GSIFTP?
dont le protocole offre les mémes fonctionnalités de base que le protocole FTP'® tout en utilisant
la sécurité GSI'. Le serveur GSIFTP est donc responsable du transfert sécurisé des fichiers entre
les éléments de stockage.

Un SE peut s’interfacer avec plusieurs types de stockage tels que :

* de simples disques installés sur la machine faisant office de SE;

* des systémes de stockage de masse : typiquement ils se présentent sous forme d’une batterie
de disques au-dessus d’une collection de bandes magnétiques. Les migrations de fichiers
entre les disques et les bandes sont effectuées par un logiciel spécialisé pour gérer ce type
d’infrastructure. Dans le cadre de LCG-2, on utilise généralement CASTOR?® développé
au CERN;

% des pools de serveurs de disques, gérés par dCache?! par exemple. Ce type de systéme
consiste en un serveur faisant office de point d’accés pour le SE et d'un ensemble de
noeuds de stockage. De 'extérieur, I’ensemble de l'infrastructure n’est vue que comme
un seul systéme de fichier unifié. Signalons également le projet DPM (Disk Pool Mana-
ger) de LCG, implémentant une alternative allégée de dCache pour les sites de petite taille.

Pour les deux derniers cas, le SE peut utiliser un Storage Ressource Manager (SRM) pour accé-
der aux données. SRM consiste en une interface commune aux différents systémes de stockage
permettant de masquer les opérations complexes de gestion de disques, de pools ou de bandes
propres a chaque systéme.

"GSIFTP : http ://www.globus.org/datagrid /deliverables/gsiftp-tools.html

BFTP : File Transfer Protocol ; http ://fr.wikipedia.org/wiki/Filer rans fer protocol
19GSI : Grid Security Infrastructures ; http ://www.globus.org/security /overview.html
20CASTOR : CERN Advanced Storage Manager ; http ://castor.web.cern.ch/castor
21dCache : Systéme de stockage et de rapatriement de données ; http ://www.dcache.org
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Exemple SE au Laboratoire de I’Accélérateur Linéaire (LAL) de Paris :
grid05.1lal.in2p3. fr

Exemples SE au Laboratoire de Physique Corpusculaire (LPC) de Clermont sFerrand :
clrlcgse01.in2p3.fr
clrlcgse02.in2p3.fr

Les taches de surveillance de ressources et de gestion de données sont attribuées au systéme
d’information IS (Information System), au gestionnaire des données DMS (Data Management
System) et au service de gestion de taches JMS (Job Manager Services).

Le systéme d’information (IS)

Le systéme d’information de la grille assure la gestion et la surveillance des ressources dis-
tribuées. Il utilise le service MDS (Monitoring and Discovering Service) développé par Globus??
qui utilise le protocole LDAP?3. Ce modéle d’information décrivant les ressources en calcul et
en stockage est déja utilisé par d’autres projets de grille et assure une interopérabilité entre les
différents sites. L’utilisateur peut intérroger le service d’enregistrement pour connaitre le type
d’information, sa disponibilité et sa localisation; et ensuite intérroger directement le systéme
d’information. Les éléments de calcul et de stockage reportent leurs états statiques et dyna-
miques au site GIIS (Grid Index Information Server) grace au serveur GRIS (Grid Resource
Information Servers).

Le systéme de gestion des données (DMS)

Le DMS "Data Management System" de la grille est fourni par le Replica Manager System
(RMS) développé dans EDG et LCG. Il intégre les outils permettant de gérer les données sur la
grille et assure donc toutes les opérations de manipulation des données et des catalogues.

Lors de la soumission de jobs utilisant peu de données, les fichiers d’entrée nécessaires peuvent
étre envoyés avec l'exécutable via un attribut InputSandbox (liste des fichiers & envoyer avec
I’exécutable) d’un script JDL24 (Job Description Language). Par contre, lorsqu’il s’agit de fichiers
volumineux et répartis sur la grille, il est préférable que la tache s’exécute sur un noeud (CE)
proche d’'un SE ou se trouve une copie des données. Gréace au service de gestion des données,
un utilisateur peut accéder aux données copiées et dupliquées sur des SEs et repérées par les
noms logiques (Logical File Name : LFN) qui leur sont attribués. les données sont identifiées
soit par le Grid Unique Identifier (GUID), soit par le Storage URL (SURL) ou Transport URL
(TURL). Alors que les GUID et les LEN font des références aux fichiers originaux sans donner
des informations sur le lieu physique de stockage, les SURL et TURL indiquent le site physique
ol les données sont enregistrées. Ces informations sont assurées par le "Replica Location Service"
(RLS) et le "Replica Metadata Catalog" (RMC) qui informe sur les liens existant entre les LFNs
et les GUIDs correspondant (taille, date, propriétaire...). Ces deux services sont les composants

majeurs du RMS et du DMS.

22Globus et MDS : http ://www.globus.org/toolkit/mds ; intergiciel développé pour la gestion des grilles et le
partage des ressources informatiques

ZLDAP : Lightweight Directory Access Protocol ; http ://www.openldap.org

24Job Description Language : fichier dans lequel on décrit la tache & soumettre a la grille
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4.2.2 Sécurité et gestion des travaux sur la grille EGEE
4.2.2.1 Authentification des utilisateurs

Sur un plan fonctionnel, I’accés aux ressources de la grille EGEE nécessite pour un utilisateur,
d’étre affilié & une organisation virtuelle (VO) repartie souvent en groupes de travail. cela permet
d’avoir une politique claire pour la gestion des droits associés aux ressources et & ceux qui peuvent
les utiliser. Toutes les personnes appartenant & une méme VO et & un méme groupe de travail,
ont généralement des droits et besoins communs, typiquement parce qu’elles travaillent dans une
méme discipline le plus souvent. Dans le cas de I'application GATE, il faut étre membre de la
VO "biomed" (Pour les applications biomédicales) qui est elle méme repartie en trois groupes :
"medical imaging" pour la physique médicale, "drug-discovery" pour linitiative wisdom?® et
"bioinformatics" pour les applications bioinformatiques.

Un certificat d’autorisation, numérique associé a des mots de passe est attribué a tous les
utilisateurs afin de garantir un accés sécurisé aux ressources de la grille.

4.2.2.1.1 Les certificats d’utilisation de la grille L’authentification de chaque utilisateur
de la grille est faite par son certificat électronique émis par une autorité de certification (CA)
selon une politique commune européenne d’autorités de gestion et d’authentification sur la grille.
Ce certificat représente une carte d’identité électronique contenant : le nom de lautorité de
certification, le nom du propriétaire, son service, une clé publique et les dates de début et de fin
de validité pour chaque utilisateur. La signature électronique est calculée sur les informations
contenues dans le certificat et représente I’empreinte de ces informations. Elle est chiffrée avec
une clé privée de 'autorité de certification.

4.2.2.1.2 Les organisations virtuelles : "Virtual Organization (VO)" Une VO est
une entité regroupant un ensemble d’utilisateurs ou de groupes d’utilisateurs. L’adhésion & une
VO accorde des priviléges spécifiques a 'utilisateur (droits de lecture ou d’écriture, exploitations
de ressources). La VO "biomed" pour les applications biomedicales, & laquelle appartiennent les
utilisateurs de GATE sur la grille EGEE, est supportée par un grand nombre de sites EGEE
(115 noeuds) regroupant environ 7500 CPUs et un espace disque de 120 Tera octets (depuis
Juillet 2007). La liste des différentes ressources de calculs, de stockages et des services (RB,
RLS, LDP...) pour la VO biomed est disponible sur le portail web d’operations du centre de
calcul de Lyon (https ://cic.gridops.org). Le tableau (4.1) regroupe les différences ressources de
la vo "biomed" sur lesquelles la derniére version de I'application GATE est disponible.

4.2.2.1.3 Initiation d’un "proxy" Lorsque 'utilisateur dispose de son certificat de grille,
celui-ci doit étre exporté sur son compte utilisateur de ’UI et converti au bon format avec les
bons droits (clé publique, clé privée), et enregistré dans la VO. Il peut par la suite s’authentifier
et produire des procurations (voir 'exemple ci-dessous) a durée limitée ou définie "proxy" pour
lancer les travaux sur la grille.

Ezxemple d’initiation d’un proxy :

[thiam@clrpesvl 2 thiam] :voms-prozy-init

Your identity :/O=GRID-FR/C=FR/O=CNRS/OU=LPC/CN=Cheick Oumar Thiam

Enter GRID pass phrase :

CTeATING DTOLY..eeeeeiieiiieeie ettt

Done Your proxy is valid until Wed Mar 7 01 :39 :40 2007

ZWide In Silico Docking On Malaria ; http ://wisdom.eu-egee.fr
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CE hame queue name VO_BIOMED_SW_DIR active GATE-3.0.0 CPUs
cclcgeeli02.in2p3.fr:2119 jobmanager-bgs-biomed_biomed |/afslin2p3.frigriditoolkit/biomed yes DONE 260
clrlcgce01.in2p3.fr:2119 jobmanagerdcgphs-hiomed Istoragelgriditoolkit/biomed yes DONE 106
clrlegce02.in2p3.fr:2119 jobmanagerdcgpbs-biomed Istoragelgriditoolkit/biomed yes DONE 88
clrlcgce03.in2p3.fr:2119 jobmanager-cgpbs-biomed Istoragelgriditoolkit/biomed yes DONE 194
node07.datagrid.cea.fr:2119 jobmanagerdcgpbs-biomed loptlexp_soft/biomed yes DONE 204
node07.datagrid.cea.fr:2119 jobmanagerdcgpbs-sdj loptlexp_soft/biomed yes DONE 204
grid012.ct.infn.it:2119 jobmanager-lcgphbs-infinite loptlexp_soft/biomed yes DONE 170
grido12.ct.infn.it:2119 jobmanagerdcgpbs-ong loptlexp_soft/biomed yes DONE 170
grid012.ct.infn.it:2119 jobmanager-cgpbs-short lopt/lexp_soft/biomed yes DONE 170
gridba2.ba.infn.it:2119 jobmanagerdcgphs-short loptlexp_soft/biomed yes DONE 130
gridba2.ba.infn.it:2119 jobmanagerdcgpbs-ong loptlexp_soft/biomed yes DONE 130
gridba2.ba.infn.it:2119 jobmanager-cgpbs-infinite loptlexp_soft/biomed yes DONE 130
gridce.roma3.infn.it:2119 jobmanagerdcgpbs-grid loptlexp_soft/biomed yes DONE 46
prod-ce01.pd.infn.it:2119 jobmanager-cglsf-grid loptlexp_soft/biomed yes DONE 64
lcg02.ciemat.es:2119 jobmanager-lcgphs-hiomed loptlexp_soft/biomed yes DONE 12
dge-grid-44.brunel.ac.uk:2119 jobmanagerdcgpbs-production |loptlexp_soft/biomed yes DONE 18
dgc-grid-40.brunel.ac.uk:2119 ljobmanager-lcgpbs-biomed Istoragelforlexp_software/lbiomed yes DONE 18
dgc-grid-35.brunel.ac.uk:2119 jobmanagerdcgphs-production |loptlexp_softlbiomed yes DONE 18
mars-ce2.mars.lesc.doc.ic.ac.uk:2119  |fjobmanager-sge-6hr loptlexp_soft/biomed yes DONE 220
lcgce01.gridpp.rl.ac.uk:2119 jobmanager-lcgpbs-§ Istagelsl3-lcg-explbiosgm yes DONE 116
lcgece01.gridpp.rl.ac.uk:2119 jobmanagerdcgphs-hioL loptlexp_soft/biomed yes DONE 116
t2ce02.physics.ox.ac.uk:2119 jobmanagerdcgpbs-short loptlexp_soft/biomed yes DONE 74
t2ce02.physics.ox.ac.uk:2119 jobmanager-lcgphs-hiomed Isoftware/biomed yes DONE 74
heplnx206.pp.rl.ac.uk:2119 jobmanagerdcgpbs-biomed Iraidlexpt-sw/SL304/biomed yes DONE 20
heplnx206.pp.rl.ac.uk:2119 jobmanagerdcgpbs-short Iraidlexpt-sw/SL304/biomed yes DONE 20
cluster.pnpi.nw.ru:2119 jobmanager-pbs-biomed Imssl0/sw/hiomed yes DONE 82

TAB. 4.1: Sites EGEE, ressources de la vo "biomed" acueillant application GATE (Juin-2007)

4.2.2.1.4 le service VOMS "Virtual Organization Membership Service" Dans le cas
de la VO biomed ot les applications sont portées sur les sciences de la vie et la médecine, des
problémes de confidentialité entre différentes applications et surtout entre différents utilisateurs
peuvent se poser. Pour résoudre ces problémes de confidentialité, un service de gestion spécial
VOMS "Virtual Organization Membership Service" a été envisagé dans le dernier logiciel per-
sonnalisé de la grille. Ce nouveau service est utilisé pour controler les informations d’autorisation
dans les VO. Les authorisations sont attribuées selon 'appartenance a des VO (exemple "bio-
med"), des groupes de travail (exemple "medical imaging") et selon le role (utilisateur simple,
administrateur de logiciel ...) de chaque membres. Ces informations sont aussi liées a 1'accés aux
données sur les SEs de la grille. Ainsi, lorqu’un utilisateur génére un "proxy", le serveur VOMS
est contacté, ce dernier va alors vérifier I'identité de I'utilisateur et apposer sur le "proxy" une
marque certifiant qu’il fait bien partie de la VO demandé. C’est particuliérement nécessaire pour
les utilisateurs "biomed" qui doivent étre seuls & accéder aux données médicales qu’ils stockent
sur la grille. Une nouvelle commmande (voms-proxy-init voms :biomed/Role=lcgadmin) permet
a 'utilisateur de créer un proxy dont la procuration comprend aussi les extensions de VOMS.

4.2.2.2 La gestion des travaux

Les taches a soumettre a la grille EGEE sont définis par des scripts JDL (Job Description
Language) décrivant les caractéristiques du job sous forme d’attributs (voir 'exemple de fichier
JDL ci-dessous). Ces attributs décrivent les ressources nécessaires (CPU, mémoire, logiciel ...)
ainsi que les fichiers nécessaires a ’exécution du job (voir figure 4.3).

Exemple de fichier JDL pour un job GATE :

FEzecutable = "/bin/sh";
Arguments = ". /script0.sh" ;
StdOutput = "std0.out";
StdError = "std0.err" ;
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OutputSandbox = {"std0.out", "std0.err", "resultO.root" };
RetryCount = 8;

Type = "Job" ;

JobType = "normal”;

InputSandbor = {

"/home/thiam/script0.sh",

"/home/thiam/macro0.mac",

" /home/thiam/status0.rndm”,
"/home/thiam/GateMaterials.db”,

" /home/thiam /prerunGate.mac",

" /home/thiam/Batch0.C",

" /home/thiam/ProfilClass0.C",

" /home/thiam/ProfilClass0.h"

}s

requirements =

(Member("VO-biomed-GATE-2.2.0-3",
other. GlueHostApplicationSoftware Run TimeEnvironment)
(other. GlueCEPolicyMaxCPUTime>102)) ;

Parmi les différents attributs d’un script JDL, on trouve :

Executable nom de ’exécutable ou de la commande & exécuter

Arguments arguments de ’exécutable

StdOutput nom du fichier standard de sortie

StdError nom du fichier standard d’erreur

OutputSandbox liste des fichiers & récupérer a la fin du job

RetryCount Nombre de re-soumission du job en cas de probléme

Type le type de tache

JobType caractéristique de la tache ("Normal", "Interactive"...)

InputSandox liste des fichiers a envoyer avec I'exécutable

Requirements requis pour le job : architecture du nceud de calcul, mémoire, logiciels, temps
de CPU maximum etc.

On peut aussi utiliser les attributs suivants :

Rank pour fixer une préférence concernant I'ordre de rangement des ressources qui rem-
plissent les conditions dans le "Requirements"

VirtualOrganisation pour fixer la VO de I'utilisateur

InputData pour fixer une liste des fichiers stockés sur des SEs et nécessaires a 1’exécutable

ReplicaCatalog identifiant du RC "Replica Catalog" a consulter en cas d’utilisation de

LFNs.

Les travaux soumis par les utilisateurs (& 1’aide de leur UI) sont pris en charge par le "Work-
load Management System" (WMS) dans le cas des sites EGEE qui fonctionnent avec I'intergiciel
gLite et par le Resource Broker (RB) dans le cas des sites LCG-2. Leur mission consiste ensuite
a déterminer le CE qui sera en charge de les accueillir pour exécution. Comme nous ’avons déja
vu, cette sélection se base sur plusieurs critéres comme les contraintes définies par I'utilisateur
et I'état des différentes ressources au moment de la soumission de la tache. Pour ce faire, les
informations sur les différentes ressources sont récupérées via le BDII?® global. Les services du

26Berkely Database Information Index; http ://agrid.uibk.ac.at/wpa2/bdii.html
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WMS sont découpés en plusieurs grands composants :

- Network Server NS (Serveur de réseau) : regoit et valide les travaux envoyés depuis
I’UI dans un premier temps et ensuite les transmet au gestionnaire de travaux WMS

- Workload Manager (Gestionnaire de charge) : assure les besoins d’'une demande
validée et envoyée par le NS et vérifie la compatibilité entre les instructions requises dans
le fichier JDL et les ressources disponibles ou sollicitées ;

- Job Adapter (Gestionnaire de tache) : assure la gestion de la charge du systéme
et gére les files d’attentes. Il assure également la surveillance des ressources, et informe
I'utilisateur d’une fagon continue des états des travaux soumis. Le role du gestionnaire de
tache est aussi de préparer un environnement convenable a ’exécution du job sur un CE
donné. Ceci inclut le transfert des fichiers;

- Job Control Service (Service de controle des taches) : il permet de surveiller les
travaux (exécution, suppression ...).

Le service de journalisation de la grille "Logging and Bookkeeping service" (LB) assure
Penregistrement de tous les événements concernant la gestion des travaux sur la grille et offre
ainsi la possibilité de surveiller I'état d’avancement des travaux soumis ou d’intervenir éven-
tuellement pour une re-soumission, une suppression ou une récupération des résultats. La figure
(4.3) représente un scénario de soumission d’une tache sur U'infrastructure de la grille EGEE-II
avec l'intergiciel LCG-2. Sur une infrastructure glite, le RB est remplacé par le WMS.

Vie d’un job sur la grille —

submitted
. Information
- Repl“fa System (IS) :
Utilisateu Location waiting
Service
Freg (RLS) :
X \ / ready
scheduled
Output Sandbox Resource \
Broker (RB) .
running
Storaze
Element
SB) [ done
Logging & Service (JSS) E' | '
Bookkeeping Sn 5 w \._..'l outputready
(LB) n \ i
VO biomed : 115 CE ( ~ 7400 CPUs ) NS Computing e
Element (CE)

Fi1Gc. 4.3: Schéma d’utilisation de l'infrastructure de grille EGEE-II avec LCG

Le choix du CE se fera de maniére différente suivant les cas :
- Soumission directe : le CE est spécifié dans le script JDL ou en ligne de commande
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directe ; dans ce cas, le WMS vérifie uniquement la syntaxe du JDL soumis. Cette approche
est déconseillée et valable uniquement pour des tests;

- Soumission sans demande d’accés a des fichiers de la grille : Dans ce cas, le RB
contacte le systéme d’information et récupére une liste de CE répondant & la demande
(CPU, mémoire,logiciel) et a 'authentification de l'utilisateur, chacun de ces CEs est alors
interrogé pour déterminer le candidat idéal;

- Soumission avec demande d’accés a des fichiers préalablement stockés sur la
grille : dans ce cas, le RB doit d’abord interroger le catalogue de la VO de 'utilisateur
pour localiser les fichiers requis, ensuite il établit une liste des CEs candidats et choisit
selon la proximité par rapport aux fichiers a copier.

Une fois authentifié avec son certificat, 'utilisateur peut soumettre sa tache depuis 'UIL. La
tache est ensuite prise par le systéme de gestion de charge de travail (WMS) et 'exécution sera
faite sur un noeud de calcul. On a alors les étapes suivantes :

—> le NS valide la tache, la vie du job est alors dite & I'état "Submitted" ;

—> le WMS ou le RB cherche le noeud de calcul (CE) le plus adéquat pour 'exécution
de la tache. A cette étape, la tache est enregistrée dans le LB service en état d’attente
("Waiting") ;

—> le WMS Job Adapter prépare la tache pour la soumission en créant un script qui est
envoyé, avec les autres paramétres de la tAche au service de controle des téches pour
I'exécution sur le CE. Le LB enregistre la tache comme préte ("Ready");

—> une fois sur le CE, la tache est envoyée au "Local Resource Manager System" pour
préparer son exécution. L’événement est enregistré dans le LB service et la tache est
programmée "Scheduled" ;

—> le LRMS "Local Resource Management System" (Systéme de gestion locale des res-
sources) envoie la tache sur le noeud de calcul adéquat disponible sur le CE. Les fichiers
de T'utilisateur sont copiés depuis le RB vers le CE, ’événement est enregistré dans le LB
service et la tache est exécutée ("Running");

—> quand l'exécution de la tache se termine sans erreur, un fichier de sortie est envoyé a la
machine RB. Ce fichier est spécifié par 'utilisateur :"Output Sandbox". L’événement est
enregistré dans le LB service et la tache est terminé " Done". Les fichiers de sortie de taille
importante peuvent étre copiés et enregistrés sur un SE donné;

—> a la fin de 'exécution, l'utilisateur peut récupérer les fichiers de sortie a partir de 'UI.
L’événement est enregistré dans le LB service et la tache en état de disparition sur la
grille" Cleared".

Tout au long des ces étapes, I'utilisateur peut accéder aux informations concernant 1’état
de la tache en cours en lancant des enquétes a partir de la machine UI sur la base de données
du service LB. En cas de problémes la tache est arrétée et son état d’échec "ABORTED" est
reporté au service LB.

4.3 Apport de la grille de calcul sur les temps de simulation

4.3.1 Déploiement des simulations GATE sur la grille

Les simulations Monte-Carlo utilisent des générateurs de nombres pseudo-aléatoires de ma-
niére & reproduire la probabilité des interactions physiques dans la matiére. Plus les interactions
dans la matiére sont importantes, plus les simulations utilisent une quantité importante de
nombres pseudo-aléatoires [Gentle J.E., 2003]. Le meilleur moyen pour réduire les temps de
calcul incombant aux simulations Monte-Carlo est de les subdiviser en plusieurs petites simula-
tions générant chacune un nombre réduit de particules. A chacune de ces petites simulations est
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indexée une sous-séquence de nombres pseudo-aléatoires obtenue en découpant une trés longue
séquence de nombres, chaque sous-séquence devant étre indépendante [Maigne et al., 2004]. Nous
avons utilisé une méthode de segmentation pour découper la séquence de nombres aléatoires.
A chaque sous séquence obtenue, correspond un état du générateur aléatoire stocké sous forme
d’un fichier. Un job GATE générant des millions d’événements est ainsi parallélisé en plusieurs
petites simulations (jobs) qui sont déployées sur la grille de calcul, chacune utilisant un état du
générateur aléatoire.

4.3.1.1 Meéthode de parallélisation

Pour les calculs Monte-Carlo, les générateurs de nombre aléatoire doivent étre trés perfor-
mants afin de reproduire de maniére efficace et précise les différentes interactions dans la matiére.
Pour paralléliser ces simulations, les spécialistes recommandent que les nombres aléatoires soient
produits en paralléle; chaque tache doit avoir de fagcon autonome sa propre sous-séquence du
générateur global [Coddington, 1999 ; Hellekalek, 1989 ; Traore et al., 2001|. Le principe consiste
a faire une répartition du générateur de nombre aléatoire RNG (Random Number Generator) de
maniére & garder 'efficacité et la qualité statistique de la simulation afin d’obtenir des résultats
non biaisés. Pour les simulations Monte-Carlo, on utilise souvent des nombres pseudo-aléatoires,
générés par un simple algorithme numeérique.

Statistiquement, les séries de nombres pseudo-aléatoires satisfont & un ensemble de conditions
qui portent sur leur aspect aléatoire, leur qualité et leur exécution pratique. Ces conditions
ne sont pas facilement réalisables car certaines d’entre elles sont antagonistes. Les simulations
Monte-Carlo sont trés sensibles a la statistique des générateurs de nombre pseudo-aléatoire et
exigent donc des générateurs de qualité. Dans notre application, nous utilisons un générateur
pseudo-aléatoire de période trés longue. Ce type de générateur nécessite : une table contenant un
grand nombres de graines et 2 indices (i,j) pointant sur ces graines, une génération des nombres
pseudo-aléatoires grace aux indices pointant sur une graine et une mise a jour des graines et la
production d’ indices pointant sur une nouvelle graine.

La série de nombres pseudo-aléatoires ainsi générée est fonction de I'initialisation du géné-
rateur et définie par un état ou sous-séquence du générateur.

4.3.1.1.1 Le générateur de nombres pseudo-aléatoires utilisé dans GATE La paral-
lelisation des simulations Monte-Carlo permet une réduction significative des temps de calcul.
Cependant, il est indispensable que les nombres pseudo-aléatoires utilisés en paralléle soient to-
talement indépendants les uns des autres et présentent la plus faible corrélation possible [Hill,
1997 ; Pawlikowski, 2003 ; Mascagni et al., 2004|. Le générateur de nombres pseudo-aléatoires
PRNG (Pseudo Random Number Generator) utilisé pour les simulations GATE est basé sur
l'algorithme de "James Random" [James, 1990] avec une période de 2'**, implémenté par
défaut en C++ dans la librairie CLHEP (Class Library for High Energy Physics) [Lonnblad,
1994]. 1l existe trois méthodes de découpage d’une séquence de nombres pseudo-aléatoires : la
méthode "Independent Sequences" (IS), la méthode "Sequence Splitting" (SS) et la méthode
"The Leap Frog" (LF) [Maigne, 2005]. La méthode utilisée dans le cas de notre application est
celle du "Sequence Splitting" (SS).

4.3.1.1.2 La méthode "sequence splitting" FElle permet de découper une séquence en
plusieurs sous-séquences qui ne présentent aucun chevauchement, chacune contenant un nombre
identique de nombres pseudo-aléatoires(voir figure 4.4). Ainsi en découpant une partition de
séquence {x;, i= 0, 1, 2, ...} en N sous-séquence, on a la séquence d’ordre "j" corespondant &
{Xk+(j—1)n avec k = 0,.., m-1} ot m est la longueur de chaque sous-séquence. La longueur m
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est définie de sorte que chaque sous-séquence soit suffisamment longue pour assurer le nombre
de tirages pseudo-aléatoires requis pour la simulation exécutée en paralléle sur le processeur
correspondant.

6| 3 i3 i s s i g Zy L | En | 1z
L - L " L ~ L ]
v o — -
Frocessewr I Frocesseur 2 Frocesseur 3 FProcessewr 4

F1G. 4.4: La méthode de découpage "Sequence Splitting" dans le cas de quatre partitions

Pour vérifier la qualité de la série générée par le PRNG et éviter toute chevauchement,
les séquences ont été testées et plusieurs séries de nombres pseudo-aléatoires ont été générées et
leurs status sauvegardés dans des fichiers. Ils ont été utilisés par la suite pour fournir les nombres
aléatoires nécessaires aux simulations sur la grille.

4.3.1.2 Installation de GATE sur la grille

Dans l'organisation interne du groupe de travail biomédical ou la VO "biomed", chaque ap-
plication est gérée par un gestionnaire "Software Manager". Cette personne est responsable de
toutes les installations ou autres interventions concernant les logiciels de son application. Elle a
donc les droits d’écriture, de lecture et de suppression sur un environnement particulier défini sur
chaque CE par son administrateur. Cette espace est visible via une variable d’environnement dé-
finie pour la VO "biomed" par : VO-BIOMED-SW-DIR. Cette variable sert ensuite de base aux
autres utilisateurs pour appeler I'exécutable de GATE (Chemin complet de 'exécutable). Dans
le cas de l'application GATE, le code de simulation nécessite plusieurs logiciels qui doivent étre
compilés et installés et auxquels GATE fait appel ensuite pour sa compilation et son exécution.
Dans le cas de la grille de calcul ot l'on a pas d’accés direct sur les CEs, la meilleure solution
pour faire des installations a distance est d’utiliser des RPMs (Redhat Packages Manager). C’est
un systéme de gestion de paquets de logiciels utilisé sur certaines distributions GNU /Linux. Les
RPMs s’utilisent en ligne de commande et permettent d’installer, de désinstaller, de vérifier,
d’interroger et de mettre a jour des paquets de logiciels. Chaque paquet de logiciels se com-
pose d'une archive de fichiers et d’informations relatives au paquet, par exemple sa version, sa
description, etc.

La derniére version de GATE disponible sur la grille est la version gate3.0.0 adaptée a
geant4.8.0.p01, clhep2.0.2.2 et root5.12.00. Ces logiciels sont précompilés sur une machine lo-
cale comportant le méme systéme d’exploitation que celui utilisé sur les ressources de la grille
(actuellement "Scientific Linux 3.0" SL3) et avec le compilateur adapté. Des RPMs sont ensuite
crées puis installés sur les CEs de la grille en envoyant une simple tache par le gestionnaire
"Software Manager" de 'application GATE.

4.3.2 Les tests de temps de calcul

L’une des perspectives offertes par 'utilisation de GATE en dosimétrie réside dans la possibi-
lité de calculer les dépots de dose a partir d’images obtenues par des imageurs : scanneur, IRM,
TEP. Du fait de la trés haute résolution de ces images, les dépots de doses ne sont pas aujour-
d’hui calculés par des générateurs Monte-Carlo mais de fagon analytique. Les grilles de calcul
offrent des perspectives trés prometteuses pour réduire les temps de calculs par Monte-Carlo.
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4.3.2.1 Tests réguliers avec une moyenne de 20 million de particules

Afin d’évaluer les performances de la grille, Nous effectuons réguliérement des tests de temps
de calcul Monte-Carlo GATE sur les sites EGEE ouverts a la VO "biomed "et sur lesquels I'ap-
plication GATE est déployée. Une simulation GATE générant plusieurs millions d’événements
(20 000 000 de particules, correspondant approximativement aux statistiques que nous utilisons
dans nos simulations pour les applications dosimétriques) est repartie successivement en des sé-
ries de dix, vingt, cinquante et cent taches qui sont ensuite déployées sur la grille. Nous évaluons
les temps relatifs a la vie de chaque tache pour chaque série de test ainsi qu’une moyenne des
temps pour chaque cas. Nous quantifions aussi le temps pour chaque état du job au cours de
sa vie sur la grille depuis la soumission de la requéte au courtier de ressources (RB) jusqu’a
I’exportation des résultats finaux.

L’installation courante de I'application GATE sur la grille EGEE donne une répartition des
jobs GATE sur les ressources EGEE selon la figure (4.5). La majorité de nos jobs tournent sur
les sites EGEE du LPC (49%) et du CC-IN2P3 (21%).

Repartition des jobs sur la grille EGEE m Site egee LPC

O Site egee CC-IN2P3
o Site egee (UK)

| Site egee (INFNAT)

o Sites egee (AUTRES)
O Sites egee (FR)

F1G. 4.5: Repartition des jobs GATE sur les ressources "biomed EGEE" (Juin-2007)

Temps écoulés dans les différents états d’un job sur la grille

Pour mettre en évidence le temps écoulé dans chacun des états d’une tache GATE, nous
avons comparé les temps de chaque état par rapport aux temps réels des taches sur la grille
correspondant au total des temps pour tous les cas. La figure (4.6) représente une moyenne des
temps pour chaque cas.
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F1G. 4.6: Comparaison des temps pour différents états des jobs sur la grille (Juin-2007)
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F1G. 4.7: Comparaison des temps de calcul sur la grille rapport au temps en local (Juin-2007)
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Nous pouvons observer que les temps correspondants aux états "Submitted", "Waiting", et
"Ready" (voir la section 4.2.2) sont négligeables par rapport aux temps totaux correspondants
aux vies des jobs sur la grille. Par contre, le temps correspondant & I’état "Scheduled" (temps
passé en file d’attente sur le CE) peut étre trés important. Cela dépend directement de la charge
du CE et de la performance des machines qui constituent les noeuds.

Temps réels de calcul des simulations sur la grille

La figure 4.7 représente une comparaison des temps de calcul sur une machine locale (exé-
cution sur 1 CPU, Intel Xeon 3 GHz) par rapport aux temps de calculs totaux des simulations
repartis sur la grille pour chaque série de test. Nous observons sur la figure 4.7 que le plus petit
temps de calcul sur la grille EGEE dans le cas de ces tests est obtenu pour une répartition en 50
jobs sur la grille avec un gain maximum de 25 environ. Le nombre de CPUs libres sur la grille
au moment des soumissions est un facteur trés influent sur les temps en file d’attente et donc
sur les temps totaux des travaux sur la grille.

Influence de la répartition d’une simulation sur la grille

Lorsqu’on repartit une simulation en une série de plusieurs simulations par exemple 100 sur
la grille, la soumission également se fait en série, c’est & dire que la commande de soumission de
I'intergiciel d’exploitation de la grille ne peut soumettre qu’'un seul job & la fois. Les 100 taches
seront donc soumis l'une aprés Pautre. Cela induit un temps de lancement des taches qui est
illustré ici dans le cas de nos tests, par la figure 4.8.
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F1G. 4.8: Temps de lancement des jobs sur la grille (Juin-2007)

Ces temps de lancements comme aussi les temps de rapatriements des résultats, doivent étre
négligeables par rapport aux temps de calcul totaux. Cependant, ils peuvent étre significatifs
lorqu’on répartit un grand nombre de taches sur la grille. Il est important de faire une estimation
des temps de calcul totaux sur la grille et de faire ensuite une répartition optimal.
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Influence de la stabilité des ressources de la grille sur une période donnée

Afin d’examiner la stabilité de la grille et la fiabilité de nos tests de temps de calcul ils ont
été répétés sur une période de 30 jours. La figure 4.9 représente les fluctuations obtenues pour
une série de 50 jobs.
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F1G. 4.9: Comparaison de temps pour différents états des jobs sur la grille (Juin-2007)

Les chiffres obtenus dans nos tests montrent que la division d’une simulation Monte-Carlo
en un trés grand nombre de petits jobs n’est pas forcément la meilleure solution pour parallé-
liser une simulation Monte-Carlo GATE. Il est nécessaire de tenir compte de plusieurs facteurs
notamment le nombre de ressources disponibles pour l'application, la charge des machines et
leurs performances. Les gains de temps obtenus (de l'ordre de 30) sur la grille pourraient étre
améliorés si les travaux soumis étaient longs en temps d’exécution. Cependant, pour les applica-
tions de GATE impliquant les calculs de dose notamment dans ’eau, nous sommes relativement
limité par la taille des fichiers de sorties ROOT générés durant la simulation. Effet ces fichiers
ne peuvent actuellement dépasser 2 Giga octets de taille. Cela peut limiter donc le nombres de
particules initialement simulés dans la tache. La figure (4.9) montre une stabilité trés satisfai-
sante de la grille sur une période de 1 mois. On peut conclure que la charge de travail sur la
grille est relativement bien reparti et que les temps d’attentes sont optimisés. Cependant ces
types de tests devraient étre étendus a tous les ressources de la VO "biomed" et sur une longue
période pour mieux estimer les performances de la grille & une grande échelle.

4.3.2.2 Tests de temps pour une application en l’imagerie médicale

Dans le cadre d’une application de 'imagerie TEMP avec la plate-forme de simulation Monte-
Carlo GATE, les simulations exécutées pour le calcul du projecteur dans les cas des données
réelles ont nécessité un recours aux ressources de calcul et de stockage trés importantes de la
grille EGEE. 1813 simulations ont été exécutées sur la grille, la figure (4.10) présente les temps de
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calcul moyens pour les 1813 simulations [El-Bitar, 2007|. Les barres représentées dans le graphe
correspondent (de gauche a droite) respectivement au temps écoulé pendant que le tache est
en : soumission, attente, "ready", "scheduled", "running" (voir section 4.2.3). La barre & droite
correspond au temps total nécessaire pour le traitement de la tache sur la grille.

300000

O T-submitted
O T-waiting
OT-ready
OT-scheduled

250000

@ T-running
OT-total

200000

150000

Temps (seconde)

100000

50000

0 I

F1G. 4.10: Temps de calcul moyen pour 1813 simulations exécutées sur la grille (Application imagerie
TEMP)

Le temps de calcul qui serait nécessaire pour exécuter 1813 simulations sur un processeur lo-
cal serait d’environ 21756 heures CPU (& 907 jours) alors que cela nécessite une durée moyenne
de 72 heures CPU (& 3 jours) sur la grille de calcul en utilisant en moyenne 600 processeurs
sur les 3000 processeurs disponibles & 1’époque des tests sur la grille. Ceci représente un facteur
de gain de 'ordre de 300. Ce facteur de gain pourrait étre plus important si 'on avait plus de
ressources disponibles, ce qui réduirait le temps écoulé pendant que le Job est en scheduled. Le
nombre limité de processeurs est dii au fait que le logiciel GATE n’est pas encore installé sur
tous les processeurs de la grille, du fait des droits d’installation et de gestion des systémes et
de 'appartenance & une organisation virtuelle "biomed" qui dispose seulement d’une fraction de
processeurs et non de la totalité.

Discussion et conclusion Aujourd’hui les méthodes de Monte-Carlo deviennent de plus en
plus performantes et leur utilisation dans la planification des traitements clinique de radiothé-
rapie est de plus en plus envisagée afin d’améliorer la précision des traitements. Cependant, les
temps de calcul de ces méthodes doivent rivaliser avec ceux des méthodes analytiques utilisées.
Les résultats obtenus par le calcul en paralléle sont trés significatifs en termes de réduction des
temps de calcul et valident la méthode de parallélisation utilisée. Les gains de temps sont trés
encourageants (de l'ordre de 25 & 30 pour nos applications dosimétriques et de l'ordre de 300
pour les applications en imagerie médicale) peuvent étre trés importants avec l’augmentation
des ressources de la grille. La grille EGEE qui est actuellement dans sa phase de production offre
donc une grande perspective pour 'utilisation des méthodes Monte-Carlo pour le calcul rapide
de dose en radiothérapie.
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4.4 Un portail dédié a la soumission des simulations

Dans le but de faciliter 'utilisation de la grille et la soumission des simulations GATE, il a
été envisagé de développer un portail web d’accés aux services de la grille. Pour ce faire, nous
avons utilisé le portail web GENIUS?” [Andronico et al., 2003 ; Andronico et al., 2005] développé
dans le cadre de GILDA?® la grille de formation de EGEE.

4.4.1 Architecture de déploiement de GENIUS

La plupart des services fournis par l'intergiciel d’EGEE ne sont actuellement accessibles
qu’a partir de lignes de commandes plutét complexes avec beaucoup d’options et de séquences
et la description méme des travaux nécessite un langage spécifique. Ces complexités peuvent
décourager beaucoup d’utilisateurs potentiels (comme la communauté de physiciens médicaux
par exemple) & profiter des ressources et services de la grille. La nécessité d’accéder aux services
de la grille a partir de n’importe quel ordinateur de travail partout dans le monde ainsi que la
soumission de travaux et la gestion de données sur la grille de fagon simple et transparente sont
relativement importantes. Dans le but de répondre donc & ces besoins, le portail GENIUS a été
développé par 1’équipe de Roberto Barbera de 'INFN (Istituto Nazionale di Fisica Nucleare;
http ://www.infn.it) & Catagne (Italie) avec la collaboration de l'entreprise NICE?.

3y S W o ttps+javalxmi+rfb
Ry B b Contaiers 4 Apps 4| Clients
wiP s
End users

Classic GENIUS i Portiet GW WS GW RESGW =
VO 1- XML —| | | Local
Appication K Fresentation engine MyProxy auth. WwWs
Authentication -~ ACL management S |
e

VO n- XML . WHC remote
Application Ki us Desktop over SSL
General XML o

: . Manitoring — T oY
Application Kits Driata Management & Virtualization & Accounting QLit'E MS' Vs \
; - C ¥
Distribute, Compute A — _
ol Data rasources r D S

Fi1Gc. 4.11: Architecture du portail web d’accés aux ressources de la grille : GENIUS

Basé sur les technologies Apache?, EnginFrame3! et entiérement codé en XML et JAVA,
GENIUS vise a développer par dessus des services des intergiciels d’EGEE des services web
permettant d’automatiser toutes opérations sur grille. Les utilisateurs peuvent ainsi exécuter et
gérer leur propres applications exploitant les ressources de la grille en utilisant les navigateurs
web conventionnels (Internet Explorer, Mozilla, FireFox...). D’une maniére générale, la disposi-
tion du portail GENIUS peut étre décrite par une architecture a trois niveaux selon la figure
4.11:

1. un poste de travail depuis lequel on peut accéder au portail via une connexion Internet ;

2TGENIUS : Grid Enabled web enNvironment for site Independent User job Submission

28GILDA : Grid INFN virtual Laboratory for Dissemination Activities, est une grille de test pour EGEE
entiérement fonctionnelle consacrée aux activités de formation

29Entreprise de développement d’outils de web services pour les grilles ; http :/ /www.nice-italy.com

3%http ://www.apache.org/

3http ://www.enginframe.com/docum/
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2. un Interface Utilisateur (UI) sur lequel les intergiciels et services de la grille sont dispo-
nibles. Cette machine servira aussi de serveur Apache et supportera le portail XML JAVA
de EnginFrame développé par NICE;

3. les ressources de la grille.

En utilisant les services de "EnginFrame" I'utilisateur peut agir sur les dossiers et les données
sur I’'UI via son compte personnel et a partir de 14, envoyer des travaux sur la grille ou gérer des
données. En se servant des possibilités de virtualisation des services d’EnginFrame, GENIUS
est d’'une maniére transparente conforme & plusieurs versions du logiciel d’exploitation LCG
de la grille EGEE et aussi la derniére version gLite (nouveau intergiciel ’EGEE). Il peut étre
facilement installé sur une variété de distribution de GNU /Linux, s’étendant de "RedHat 7.3"

a "Scientifique Linux".

4.4.2 Avantages de GENIUS

GENIUS permet aux utilisateurs d’accéder a la grille de fagon sécurisée pour soumettre de
simple ou de multiples travaux sur la grille et rapatrier ensuite les différentes sorties qui en
résultent. Les utilisateurs peuvent également interagir et partager des données localisées sur I'UI
avec d’autres utilisateurs appartenant & la méme organisation virtuelle. Par rapport & d’autres
portails de grille disponibles sur le marché, GENIUS produit un environnement complet pour
les concepts de "portail web pour utilisateurs" et "portail web pour la recherche scientifique".
Aucune installation de logiciel n’est nécessaire sur le poste de travail de 'utilisateur. En raison
de la modularité et de la flexibilité d’EnginFrame, le portail peut étre facilement adapté aux
besoins du client et permet aussi d’interagir avec d’autres infrastructures de grille.

4.4.3 Simulations GATE via le portail GENIUS

Nous avons codé dans GENIUS des fonctionnalités permettant aux utilisateurs de GATE
de créer et de déployer des simulations Monte-Carlo GATE sur la grille de fagon simple et
transparente. Un premier prototype a été réalisé dans le cadre de la thése de Lydia Maigne
[Maigne,2005]. Avec la sortie en février 2006 de la version 3 de GENIUS et de GENIUSSPHERE
offrant plus de flexibilité et d’interopérabilité, le portail a été considérablement amélioré avec
plus de fonctionnalités (GENIUS : https ://clrpeesvl2. in2p3.fr) [Thiam et al., 2006]. la page
d’accueil actuelle est présentée sur la figure 4.12. Des services de copie et de gestion de fichiers
ou de données ont été ajoutés. Des services de gestions d’images médicales (Copie, Anonimisa-
tion, Visualisation) développés dans le cadre de 'application MIP (Medical Imaging Portal) ont
également été introduites dans le portail. GENIUS offre donc une plate-forme pour la soumission
et la gestion de simulations Monte-Carlo GATE et aussi pour la gestion de données médicales
(Images DICOM) de maniére modulaire, transparente et avec une grande facillité d’utilisation.

Le portail GENIUS peut étre ouvert sur demande a ’ensemble des chercheurs de la collabo-
ration GATE ayant le besoin d’accéder & de grandes ressources informatiques pour tourner de
longues simulations mais aussi aux physiciens médicaux pour la planification de traitements de
radiothérapie par des simulations Monte Carlo.
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F1G. 4.13: Portail web d’accés aux ressources de la grille et & GATE : Authentification et autorisation

4.4.3.1 Implémentation des différentes fonctionnalités

Toutes les fonctionnalités ajoutées dans GENIUS ont été développées entiérement en Bash,

XML et JAVA :

1. Les dossiers codés en Bash permettent de définir et d’appeler toutes lignes de commande
nécessaires pour la création des fichiers GATE (créations des jdls, des scripts d’exécu-
tion...), la gestion des travaux (soumission, surveillance, rapatriement des résultats...) et
la gestion des données (Copie, réplication, exportation...).

2. Les dossiers codés en XML permettent la création des icones et des fonctionnalités qui
apparaissent sur les pages web du portail.

3. Les dossiers codés en JAVA permettent le chargement des images médicales ainsi que leur
anonymisation et leur visualisation sur la page web du portail.

Les fichiers de configuration

Le principal fichier de configuration utilisé dans le code source est genius.grid.xml, localisé
dans le répertoire :

Jopt/genius/engin frame/plugins/genius/W EBAPP

Page 117 Octobre 2007



CHAPITRE 4. GRILLE DE CALCUL ET GESTION DES SIMULATIONS
MONTE-CARLO GATE

11 fabrique les pages web correspondants a tous les services et fait appel aux diférents fichiers
"Bash". Les fichiers "Bash" sont localisés dans le repertoire :

Jopt/genius/engin frame/plugins/genius/bin/vo/biomed/gate

gatecopy.sh Root_macros/merge.C

gategrid.sh Root_macros/merge.C
gate_jobs_status.sh Root_macros/Viewer.C
start_gate_copy.sh Templates/gate_job.jdl.template
start_gate_delete.sh Templates/gate_job.jdl.template.last
start_gate_download.sh Templates/list_lfn.txt
start_gate_jobs.sh Templates/script.csh
start_gate_listReplicas.sh Templates/script.sh script.sh.lfn
start_gate_myproxy.sh Templates/se_list.txt server_list

start_gate_replicate.sh

Le fichier gate.grid.sh représente la fonction principale de tous nos développements. Il
est chargé d’appeler tous les autres fonctions "Bash" concernant les différents services. Son
fonctionnement est décrit selon le schéma suivant : (figure 4.14)

gate-job-settings-create () gate-job-submit-next ()

gate-make-jdl-next () Création d un répertoire de travail > Choix du répertoire de travail
. ) . N Fichiers GATE - o
Choix du répertoire de travail Macros

Nombre de jobs v

Fichiers de Statut

Seript.sh gate-job-submit-match ()

i
1

! .

i v Configuration du RB

i Localisation des ressources (CE)

gate-make-jdl-next ()

Choix du répertoire de travail

hd

gate-job-submit ()

¥y

gate-make-jdl () Soumussion sur le CE
Journalisation de la tache

Création de fichiers jdl
Choix des sorties (ROOT, ASCIT. )

4
Gate_job_jdl template }—T. gate-job-status-next ()

| Gate_job_jdltemplate last  b------------~ Localisation du répertoire de travail
L ] i
| 1
i Root Analysis i gate-job-status-repository () gate-job-status-repository ()
1 1
1 1
| Merge C 14__ Rapatriement des statuts Choix des fichiers 1dentifiants jobs
| Viewer.C |
1 1
| Graphs \ Fapatriement des résultats
L !

Fi1Gc. 4.14: Schéma de fonctionnement du fichier gategrid.sh pour la gestion des travaux sur la grille

Création des fichiers GATE
Une premiére classe (voir figure 4.15) affiche une page a partir de laquelle I'utilisateur peut
effectuer les taches suivantes :
- choisir un répertoire de travail dans lequel ses fichiers GATE seront rangés sur son compte
utilisateur de I'UI;
- choisir ou déposer les fichiers nécessaires a I'exécution de ses simulations GATE (le fichier
contenant la définition des matériaux GateMaterials.db, le fichier prerunGate.mac pour
I'initiation de GATE, les fichiers d’analyses des résultats...) ;
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- créer ou déposer la macro GATE définissant toutes caractéristiques de son expérience a
simuler ;

- définir le nombre de partitions de la simulation... ;

- choisir et déposer les fichiers de statut du générateur de nombre aléatoire, chaque tache
devant étre exécutée avec un fichier de générateur aléatoire différent.
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Fi1Gc. 4.15: Portail web d’accés aux ressources de la grille : services de création des fichiers GATE

Création

des fichiers JDL, soumission sur la grille

Une deuxiéme classe (voir figure 4.16) affiche une page a partir de laquelle 'utilisateur peut
élaborer les fichiers JDL correspondants aux nombres de taches a soumettre sur la grille et les
déposer dans le répertoire de travail. L’'utilisateur doit spécifier une estimation du temps CPU
nécessaire a l'exécution de chaque macro. Cela permet d’optimiser le choix du RB pour les CE

susceptibles d

"accueillir les jobs.

Une fois les fichiers JDL crées, une liste de CEs disponibles et remplissant les conditions
fixées dans les fichiers JDL pour accueillir les jobs GATE est proposée par le site. L’utilisateur
peut alors choisir un CE donné pour accueillir ses jobs ou alors laisser le RB choisir en fonction
des informations (attributs) lues dans les fichiers JDL, puis soumettre ses jobs sur la grille (voir
figure 4.17). La classe fait appel alors a la commande de soumission de job edg-job-submit du
middleware de grille et un identifiant est automatiquement généré pour chaque job.

b ) Weicome to the GENIUS Grid Portal - Mozilla Firefox

9 Welcome 1o the GENIUS Grid Portal - Mozilla Firefox

Fiac. 4.16
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: Portail web d’accés aux ressources de la grille : services de création des fichiers JDL
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F1G. 4.17: Portail web d’accés aux ressources de la grille : services de soumission sur les CEs

Gestion des simulations, résultats

Une fois que les jobs sont lancés sur la grille, une page est automatiquement générée. Elle
permet de suivre I’évolution des taches sur la grille par leur identifiant. La classe fait appel
pour cela & la commande de gestion edg-job-status de fagon réguliére durant toute la vie des
jobs sur la grille. On peut ainsi visualiser I'identification des travaux, les dates de soumissions,

les endroits ou ils s’exécutent et leur statut (Submitted, Ready, Waiting, Scheduling, Running,
Done, Cancelled...) (voir figure 4.18).

EECT
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Cipesvizinzar £
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(a) Statut des jobs & un instant t; (b) Statut des jobs & un instant to

F1G. 4.18: Portail web d’accés aux ressources de la grille : services de soumission sur les CEs

Lorsque les jobs sont terminés (Done), la classe fait appel a la commande edg-job-get-
output pour rapatrier automatiquement les résultats bruts de chaque simulation. Ces résultats
sont ensuite directement regroupés sur I’'UI et les analyses supplémentaires sont réalisées pour
afficher des valeurs ou visualiser des graphiques ou autres types de résultats (voir figure 4.19).
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Fia. 4.19: Portail web d’accés aux ressources de la grille : rapatriement des résultats

4.4.4 Copie et gestion des données sur la grille avec GENIUS

Cette partie est également codée en bash, elle comprend la copie sur les SEs, la réplication
sur les SEs et la suppression des données. La classe fait appel aux commandes LFC (LCG File
Catalogue) et gLite. Le service de catalogue de fichiers LFC assure 1'association entre les noms
logiques et les noms physiques des fichiers stockés sur les SEs. Développé dans LCG, il a remplacé
le catalogue de fichiers original de LCG-2 (Replica Location Service (RLS)) pour améliorer les
performances et les fonctionnalités.

LFC : une structure en arborescence
/grid/<nom_de_VO>/<nom_cree>

— e p—
| Espace de nom LFC | | Défini par I'utilisateur |

I Mapping par le serveur catalogue‘LFC” |

Logical File Name 1 Physical Fle SURL 1 |—H  TURL: |
: GUID : :
Logical File Name n Pysical File skt n | ToRLn |

F1G. 4.20: Architecture du LCG File Catalogue (LFC)

Le LFC bénéficie de nouvelles fonctionnalités telles que :

* un espace de noms hiérarchisé (a I'instar des systémes de fichiers classiques) ;

* le support de 'authentification et autorisation via GSI ("Grid Security Infrastructure",
ensemble de protocoles développés par Globus basés sur une architecture & chiffrement asy-
métrique (paire clé publique / clé privée), utilisés pour 'authentification, la confidentialité
des communications ainsi que pour 'identification) ;

* une gestion des permissions, similaire a celle de UNIX et des ACL POSIX (Access Control
List), le catalogue expose alors une interface nommée "File Authorization Service" ;

* le contréle des fichiers & partir de leur "checksum". Le checksum d’un fichier est une
séquence de chiffres et de lettres définissant de maniére précise (mais non unique) un
fichier afin de savoir s’il a été altéré.
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Les commandes LFC sont donc utilisées pour interagir seulement avec le catalogue. Elles
permettent & chaque utilisateur de créer son répertoire catalogue : l'accés et la gestion des
fichiers sont alors faits avec les Noms Logiques de Fichiers (LFNs) (voir figure 4.20).

Le fonctionnement du fichier gate.grid.sh concernant la gestion des données sur la grille est
décrit dans la figure suivante :(figure 4.21)

gate-copyv ()

! : '

upload-gate-file () gate-leg-replicate () gate-leg-delete ()

Sélection du fichier a copier Sélection d'un LFN dans la liste LFC Sélection d 'un LFN dans la liste LFC
Chemin Chemin

Fixation du LFN dans la liste LFC Fixation du LFN

' '

¥

gate-lcg-replicate-next () gate-lcg-delete-next ()
gate-leg-copy ()
. Chotx d'un SE Suppression du fichier
Localisation des ressources SEs Copie sur la grille Journalisation du service

Journalisation du service

¥ IR, S
¥
gate-lcg-next () ate-lcg-list-replicate () i
= ¢ 8 ¢ P i gate-lcg-download () [+
Choix d'un SE 1 Sélection d'un LEN dans l1a histe LFC \
Copie sur la grille - ' -
Enregistrement du LFN dans LFC ¥ l

Journalisation du service

gate-lcg-download-next ()

Liste toutes les localisations physique
du fichier

Sélection d'un LFN dans la liste LFC
Chargement sur du fichier I'UT

Fia. 4.21: Schéma de fonctionnement du fichier gategrid.sh pour la gestion des données sur la grille

La figure 4.22 représente les pages de GENIUS pour la copie et la suppression de données
sur les SEs.

i[¥] Gok (G @D nzumps;dm 21293,/
U )N AUCE 2 el U S )N AUCE 2
u F ‘:
S—— —
= =]
ST T e
(a) Copie de fichiers sur la grille (b) Supression de fichiers sur la grille

F1G. 4.22: Portail web d’accés aux ressources de la grille : services de gestion de données
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4.4.5 Le stockage et la gestion d’images médicales avec GENIUS

Les images médicales généralement utilisées dans la planification des traitements en radiothé-
rapie sont principalement au format standard DICOM32 ou DICOM (RT). Ces images DICOM
contiennent les images physiques du patient (généralement en plusieurs coupes) et des informa-
tions additionnelles sur le patient permettant aux praticiens d’identifier le patient (Identité du
patient, type de pathologie, date des examens etc). Les informations médicales sont caractérisées
par la nécessité de controler les images tout en protégeant I'intimité des patients. Les services
de grille ’EGEE et la technologie des services web fournissent tous les outils nécessaires pour
stocker et gérer des données médicales tout en garantissant la sécurité en termes d’autorisation,
d’authentification des utilisateurs et dans le codage des informations pendant le transfert et le
stockage des données.

Pour que les applications impliquant les images médicales puissent étre déployées sur la grille,
celle-ci doit garantir un certains nombre de points :

- d’abord, les données relatives a la santé (images médicales, photographies, vidéos, texte...)
exigent un stockage & long terme et des espaces de stockage importants ;

- les données médicales doivent étre liées & des bases de données contenant les informations
médicales. Ces bases de données doivent étre partagées entre différents centres, labora-
toires ou hopitaux cliniques;

- la grille de calcul doit pouvoir interagir avec les systémes de gestion d’images médicales
utilisés dans les différents centres ou hopitaux comme le PACS...

Nous avons intégré au portail web GENIUS, trois principaux services concernant la gestion et
le stockage des images médicales sur la grille. Ces services concernent respectivement le charge-
ment des images médicales depuis un poste de travail (utilisateur) sur U'interface utilisateur (IU),
I’anonymisation des images et la copie des images sur les SEs de la grille. Nous nous sommes
basé sur les modeles développés dans 'application MIP (Medical Imaging Plate-forme, un ser-
vice de gestion d’images médicales développé au LPC de Clermont-Ferrand). Ces fonctionnalités
sont entiérement codées en langage JAVA ce qui permet d’interfacer facilement avec le portail
GENIUS. IIs offrent donc aux utilisateurs, la possibilité de visualiser des images médicales, de
les anonymiser et de les copier sur la grille EGEE (voir les figures : 4.25, 4.26).

Le fichier principal de configuration gate.grid.sh fait appel cette fois & trois fichiers d’ar-
chives JAVA en extension .jar (Supload.jar, Sanonym.jar et Sviewer.jar) qui regroupent un en-
semble de ressources s’utilisant dans des programmes JAVA. Elles comportent essentiellement
les classes JAVA compilées (".class") définissant les services de chargement, d’anonymisation et
de visualisation des images. La figure 4.23 représente le fonctionnement du fichier gate.grid.sh
pour ces services.

32DICOM : Digital Imaging and COmmunications in Medicine ; http ://medical.nema.org/
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Fia. 4.23: Schéma de fonctionnement du fichier gategrid.sh pour la gestion des images médicales

L’archivage et le stockage des données médicales (information de patient, détails des exa-
mens...) utilise les services I’AMGA le l'outil de gestion de bases de données de la grille EGEE.
Les autorisations d’accés sont donc attribuées selon le réle et I'identité de chaque utilisateur.

AMGA se présente comme un serveur multi-processus entiérement codé en C™T, extensible et
qui supporte plusieurs systémes de bases de données (Oracle, PostgreSQL, MySQL et SQLite). Le
catalogue de base de données (Metadata) emmagasine des entrées qui correspondent typiquement
a des fichiers. Ces entrées sont décrites par des attributs (paires de clé/valeur avec le type
d’information) fixés par les utilisateurs (figure 4.24).

Metadata Server

Oracle
ja P
Client SOAF Postare
SaL
MD
Server
MySQL
Client el
Streaming —_— [
SQLie

Fi1G. 4.24: Architecture du catalogue AMGA dans gLite

Ces attributs sont ensuite groupés dans des schémas. AMGA structure les bases de données
de fagon hiérarchique avec un classement modulaire des fichiers. Ce modéle hiérarchique est trés
semblable aux systémes de gestions de données existant dans la plupart des systémes informa-
tiques et facilite ainsi I'utilisation ’AMGA par les utilisateurs. Il offre deux protocoles d’accés
pour les clients : les web services utilisant SOAP33 et permettant la transmission de messages
entre objets distants ; et TCP34 basé sur un protocle de texte similaire 8 SMTP3% ou TELNET36.

3330AP : Simple Object Access Protocol, est un protocole de RPC orienté objet bati sur XML

34TCP : Transmission Control Protocol, est un protocole de transport fiable qui fonctionne en trois phases :
établissement de la connexion ; transferts de données; fin de connexion

35Simple Mail Transfer Protocol

36Protocole permettant de se connecter sur une machine distante en tant qu’utilisateur
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F1G. 4.25: Portail web d’accés aux ressources de la grille : services de gestion et d’anonymisation des
images médicales
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F1a. 4.26: Service de visualisation des images médicales

Conclusion et discussions

Les travaux réalisés jusqu’a maintenant sur le déploiement des simulations Monte-Carlo
GATE sur la grille de calcul montrent bien son efficacité. Les techniques de parallélisation et
de déploiement sont bien maitrisées et ’apport de la grille sur les temps de calculs est plus ou
moins important en fonction du nombre de travaux soumis et de leur durée d’exécution. Les
gains obtenus sont significatifs. Grace & de nouveaux outils comme LFC, AMGA ou encore des
services de web comme GENIUS; la soumission et la gestion des taches sur la grille ainsi que la
copie et la gestion de données médicales (images médicales) sur la grille sont plus simplifiées et
a la porté de tout utilisateur. La sécurité sur le transfert des données, les authentifications, la
gestion des utilisateurs etc..., sont plus adaptées, plus transparentes et plus sécurisées grace au
nouveau intergiciel de grille glite et a l'outil de gestion des applications et utilisateurs VOMS
"Virtual Organization Membership Service".

Cependant, pour que ces services de grille de calcul soient utilisables en milieu médical, nous
devons obtenir un usage optimal de la grille et profiter au maximum des ressources de la grille.
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Pour cela, des efforts doivent étre faites sur plusieurs aspects.

1. La charge de travail soutenue par l'infrastructure aujourd’hui est de plus en plus élevée
et la grille entre dans une véritable phase de production. Cette charge devrait étre bien
maitrisée bien repartie et gérée de maniére a optimiser les temps d’attente.

2. Le Systéme d’information de la grille (SI) doit étre amélioré afin de mieux soutenir
la charge de travail, assurer une meilleur soumission et gestion des travaux sur la grille
et permettre une stabilité de la grille et ansi une continuité de service. La migration des
travaux vers un autre site lorsque le précédent a échoué ou encore la redirection vers un
site moins surchargé par exemple doivent étre automatique.

3. La mise a jour du systéme d’information dans l'intergiciel de grille doit étre régu-
liére et plus rapide afin de permettre un tri rapide entre les ressources disponibles et non
disponibles et prévenir ainsi un intervention rapide sur les ressources indisponibles.

4. La répartition des ressources entre les différents groupes de travail ou VOs
doit étre mieux organisée (selon les charges et besoins). La grille doit assurer une sécurité
irréprochable dans la gestion des données et bases de données qu’elle accueille.

Concernant la Plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE sur la grille, elle devait ac-
cueillir plus d’utilisateurs potentiellement intéressés par les gains en temps de calcul que peut
apporté la grille ainsi que ses nombreux services. GATE est régulierement mis a jour sur la grille
avec une version standard fournie par la collaboration GATE, et est disponible sur un certains
nombres de ressources de la VO BIOMED (voir le tableau 4.1). Des services de soumission de
travaux et de gestion de données ou meta-données sont aujourd’hui disponibles de fagon aisée
et transparente grace au portail web GENIUS. Ce portail peut éétre ouvert a I’ensemble des
chercheurs de la collaboration GATE ayant le besoin d’accéder a de grandes ressources infor-
matiques pour tourner de longues simulations sur demande. Le prototype actuel basé sur la
technologie de GENIUS développé en grande partie par une entreprise privée NICE? (reposant
sur EnginFrame, Apache...) n’est pas complétement libre. Ce premier prototype devrait évoluer
vers une nouvelle plate-forme de gestion et d’utilisation d’images médicales sur la grille intégrant
la soumission des travaux GATE. Cette nouvelle plate-forme est & ’étude dans le cadre du projet
LifeGrid®® financé par la région d’auvergne et impliquant plusieurs partenaires.

L’infrastructure et le développement de la nouvelle plate-forme devrait étre réalisés selon
le modeéle du prototype GENIUS avec des outils technologiques de bases libres d’accés. Cette
plate-forme doit offrir les services suivants :

1. La distribution optimisée des calculs Monte-Carlo sur grille, ce qui implique une
gestion optimale des simulations sur grille pour obtenir des gains en temps de calcul signi-
ficatifs et une soumission transparente préservant la confidentialité des données médicales
des simulations GATE pour le personnel médical et les acteurs de la recherche.

2. La gestion, le stockage et ’accés sécurisé aux images médicales, ce qui implique
le développement d’une interface entre les systémes PACS (Picture Archiving and Comu-
nication Systems) des hopitaux et la grille de calcul, et la gestion optimale et sécurisée des
images médicales sur grille.

Enfin la nouvelle plate-forme de simulation Monte-Carlo avec GATE sur la grille sera mise au

service des praticiens hospitaliers et physiciens médicaux pour satisfaire aux exigences de préci-
sion de certains traitements de radiothérapie mais également pour permettre une quantification

STNICE portail web : http ://www.nice-italy.com

38Projet coordonné par la région d’Auvergne dont Pobjectif est de réaliser un systéme d’information régional
pour les sciences de la vie. Cette plate-forme, fédératrice des activités scientifiques des acteurs publics et privés
de ce secteur, est réalisée en relation avec la grille de calcul régionale Auvergrid et la grille EGEE
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d’activité et une connaissance de la dose absorbée aux organes dans le cadre d’'une imagerie
TEMP ou TEP.
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Conclusion générale

Ce travail s’est doublement inscrit dans les activités de recherche de I'équipe PCSV : I'utili-
sation de la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE pour des applications de la physique
médicale depuis 2002 et ’'exploitation des fonctionnalités de grilles informatiques pour des ap-
plications biomédicales depuis 2003 grace a I'implication de 1’équipe dans les projets DataGrid
EGEE... Plusieurs études précédemment réalisées ont contribués a la validation de la plate-forme
en collaboration avec le groupe de travail " OpenGATE " depuis la parution du premier package
dont les codes sources ont été rendus public en 2004, concernant ’application en dosimétrie et le
calcul sur un environnement de grille informatique. Plusieurs échanges ont été faits avec la colla-
boration GEANT4 afin de mieux comprendre les implémentations de la physique employée par
le code GEANTH4 et la plate-forme GATE. Dédiée a 'origine pour les applications en imagerie
SPECT TEP, la plate-forme simulation Monte-Carlo GATE a été utilisée pour calculer des dis-
tributions de dose dans le cadre d’applications en radiothérapie/curiethérapie. Le travail décrit,
s’inscrit principalement dans la suite de la thése de Lydia Maigne sur la dosimétrie personnalisée
par simulation Monte-Carlo avec GATE sur grille de calcul et appliquée a la curiethérapie ocu-
laire [Maigne, 2005]. Le travail de Lydia Maigne a démontré 'intérét potentiel du déploiement
des calculs Monte-Carlo sur la grille pour réduire le temps de calcul. Il a aussi mis en évidence
des limitations dans le traitement du transport des électrons dans Geant4. Le travail décrit dans
ce manuscrit s’est concentré sur trois sujets :

1. la validation de GATE/Geant4 pour la dosimétrie avec les électrons, en repartant des
résultats de Lydia Maigne et en intégrant des résultats nouveaux sur la gestion du dépot
d’énergie au cours du transport des électrons dans Geant4,

2. la validation de GATE/Geant4 avec des photons de plus basse énergie que ceux émis par
le 99Tm étudiés dans la thése de Delphine Lazaro [Lazaro, 2003 ;

3. une analyse plus approfondie des performances obtenues sur la grille et le développement
d’un environnement permettant aux physiciens médicaux de soumettre des plannings de
traitement sur cette infrastructure.

Les études réalisées dans cette thése ont permis d’améliorer ’accord entre la plate-forme de
simulation Monte-Carlo GATE et d’autres codes de simulation utilisés dans les applications mé-
dicales. Elles ont impliqué la validation de GATE utilisant les librairies physiques de GEANT4
pour le calcul de la dose absorbée principalement par des électrons et des photons. De maniére
a optimiser les temps de calculs que demandent les méthodes de calcul de Monte-Carlo, nous
avons choisi d’exploiter les ressources et fonctionnalités d’une architecture de grille (& Uinitiative
du projet EGEE) pour distribuer nos calculs sur plusieurs éléments de calculs géographiquement
dispersés. Un travail d’apprentissage des différents middlewares développés dans le cadre du pro-
jet EGEE a été accompli. L’installation de la plate-forme de simulation GATE et les tests de
déploiements fréquemment réalisés sur plusieurs noeuds de la grille EGEE ont permis de mettre
en évidence des gains de temps trés significatifs (de I'ordre d’un facteur 30 pour les applications
de calcul de dose et d’un facteur 300 pour les simulations en imagerie TEP SPECT) sur le temps
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total d’exécution. L’utilisation des outils de grille nous a permis de proposer des solutions inno-
vantes pour optimiser les temps de calcul Monte-Carlo et d’offrir a 'outil GATE, 'opportunité
de rivaliser avec les logiciels analytiques actuellement utilisés dans les centres hospitaliers pour
les planifications de traitement en radiothérapie, curiethérapie.

Les travaux réalisés sur les électrons et la validation des processus physiques dans GEANT4
et GATE, avec les corrections qui ont été apportées pour corriger le dépot de dose des particules
le long de leur parcours, ont permis de valider GATE et ont permis a la plate-forme de rivaliser
avec d’autres codes Monte-Carlo comme EGS, MCNP ou encore ETRAN qui sont bien validés et
qui évaluent mieux la perte d’énergie et les interactions des particules pour les applications dosi-
métriques. En effet les premiers calculs de " point kernel " pour des électrons mono-énergétiques
avec plusieurs versions de GATE/GEANT4 (5.2.p02, 6.2.p02, 7.0.p01 et 8.0.p01) et les compa-
raisons avec les autres codes Monte-Carlo ont mis en évidence le fait que I'implémentation de la
diffusion multiple, la limitation du pas des électrons ainsi que la technique de perte d’énergie le
long de leur parcours influengaient la distribution de dose dans un milieu donné. Les corrections
apportées ont été basées essentiellement sur la perte d’énergie des électrons " step " par " step "
le long du parcours selon les recommandations de la collaboration GEANT4 et les améliorations
apportées dans l'exemple traitant les processus électromagnétiques : "TestEm12" dans la toute
derniére release du code. Ces corrections ont permis d’avoir des résultats trés satisfaisants avec
des différences relativement faibles entre GATE et les autres Monte-Carlo (< 2%).

Nous avons aussi utilisé la plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE pour modéliser des
sources d’iode 125 utilisées dans les applications en curiethérapie a bas débit de dose (oculaire
ou prostatique). Trois modeéles de sources ont été simulés avec une étude détaillée sur leurs
propriétés dosimétriques définies selon les recommandations de ’AAPM. Les fonctions de doses
radiales, les constantes de débit de dose et les fonctions d’anisotropie calculées avec GATE sont
bien en accord avec les études Monte-Carlo MCPT, PTRAN, EGS4, les mesures expérimentales
TLD et les valeurs de consensus du TG-43 de ’AAPM, prises comme références dans cette étude
a l'exception du modéle 6711 d’Amersham ou la variation est relativement importante pour la
fonction de dose radiale (de I'ordre de 14 % entre GATE et EGS4, TG-43). Pour les modéles 2301
de BMI et Symmetra de UroMed/Bebig, les résultats sont trés satisfaisants pour la fonction de
dose radiale (< 2%). Pour les fonctions d’anisotropie, les résultats sont meilleurs pour le modéle
6711 avec des écarts < 1%. Pour les modéles 2301 et Symmetra, les écarts restent < 3% et 2%
respectivement. La variation des écarts entre les calculs avec GATE et les autres Monte-Carlo
concernant la constante de débit de dose, montre que GATE donne des valeurs concordantes
également. Nous pouvons conclure que la plate-forme de simulation GATE donne des résultats
trés satisfaisants pour les applications dosimétriques impliquant notamment les photons. A basse
énergie, notre étude & montrer que pour obtenir des résultats fiables, il est nécessaire de générer
un nombre de photons important (= 10%). Cela engendre des temps de calculs trop longs. En
plus il faut tenir compte des temps nécessaires pour les analyses post-simulations afin d’obtenir
des sorties (courbes, histogrammes de dose...).

Comme nous 'avons vu dans cette thése, les premiéres fonctionnalités existantes de la plate-
forme GATE ne sont pas encore suffisantes pour une utilisation conviviale dans les applications
dosimétriques mais sont néanmoins encourageantes. Des efforts doivent étres faits pour proposer
des outils plus adaptés pour la dosimétrie. Plusieurs facteurs comme la définition des géométries
(restreint & l'utilisation et la combinaison de volumes simples prédéfinis), le systéme pour la
modélisation des accélérateurs linéaires ou encore des sorties de données relatives directement a
la dose déposée (afin d’éviter des analyses post-simulation) devraient évolués ou étre disponibles

Page 130 Octobre 2007



CONCLUSION GENERALE

dans les futurs versions de GATE. En plus de ces améliorations futures, la pérennité de GATE,
sa facilité d’utilisation ainsi que ses autres atouts comme la possibilité d’importer des images
scanner dans les simulations, utilisation des volumes paramétrés (voxels) ou encore la gestion du
temps dans les simulations ferrons de GATE un outil pratique et interactif pour les applications
de calcul de dose.

De maniére & optimiser le temps de calcul qui est un des facteurs majeurs limitant 1'utilisation
des méthodes Monte-Carlo en pratique clinique, nous avons étudié le déploiement des simulations
GATE dans un environnement de grille informatique notamment sur l'infrastructure du projet
EGEE. Cette solution a été réalisable grace a une analyse détaillée du générateur de nombres
aléatoires utilisé par la plate-forme GATE. La méthode a été basée sur une évaluation de la
consommation de nombres aléatoires pour différentes simulations dans des cas d’applications
de la physique médicale. Nous produisons donc des séquences de nombres pseudo-aléatoires de
taille suffisante pour correspondre avec la durée des simulations réalisées et qui sont totalement
indépendantes. Chaque simulation effectuée sur la grille utilise donc une séquence indépendante
" status " du générateur de nombre aléatoire afin que les résultats finaux recherchés ne soient
pas biaisés.

Nous avons aussi étudié plusieurs fonctionnalités offertes par la grille EGEE pour répondre
aux besoins & la fois de la réduction du temps de calcul et aussi sur des outils de gestion de
données médicales ou encore des services simplifiés de la grille. La méthode de parallélisation
des simulations GATE sur la grille, 'installation des logiciels nécessaires pour son exécution
et la soumission des travaux sont actuellement bien validés avec des protocoles bien définis.
Aujourd’hui P'application GATE sur la grille EGEE est utilisée par une dizaine d’utilisateurs
avec en moyenne 5000 jobs par mois. Des tests de temps de calculs sont réguliérement faits sur
les ressources ouvertes aux applications biomédicales (tous les mois) afin d’estimer Vefficacité et
la fiabilité de la grille. Les résultats obtenus jusqu’a présent sont trés encourageants et donnent
des gains pouvant atteindre un facteur 30 pour les applications en dosimétrie et jusqu’a 300
pour les applications en médecine nucléaire (imagerie TEMP).

De maniére a faciliter usage de la grille, nous avons présenté dans cette thése un outil de
web service (portail web) permettant aux utilisateurs de GATE sur la grille, une soumission
transparente et plus aisée des simulations sur I'environnement de calculs distribués. Un premier
prototype basé sur les services du portail web GENIUS a été développé. Plusieurs fonctionnalités
permettant de soumettre et de gérer les travaux GATE sur la grille de facon automatique et
de gérer des données médicales sur la grille. Nous avons mis ’accent sur les services de copies
d’images médicales en se basant sur les outils de grille pour les applications biomédicales, sur
les ressources de stockages de la grille et des services d’anonymisation et de visualisation des
images ont été ajoutés.

Un outil plus performant et plus adapté, a I'image du prototype GENIUS devrait étre pro-
posée dans un futur proche notamment pour les utilisateurs en milieu hospitalier. Il répondra
mieux aux besoins spécifiques des applications en dosimétrie avec des fonctionnalités permettant
a la grille de communiquer avec les systémes de gestions des données médicales dans les hopitaux
ou centres anticancéreux et de permettre 'utilisation des images médicales dans les simulations
Monte-Carlo GATE pour des cas de calculs dosimétriques réalistes.

Des efforts doivent étres faits par la collaboration "OpenGATE" afin d’ajouter des dévelop-
pements directement dédiés aux études dosimétriques avec GATE. De nouveaux systémes pour
la modélisation des accélérateurs linéaires et de sources radioactives scellées sont par exemple
primordiaux et doivent étre proposés dans les prochaines " releases ". Les sorties de données
relatives aux histogrammes de dose déposée devraient étre implémentées. Les critéres de choix
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de GATE en comparaison d’autres codes Monte-Carlo devront se baser sur sa fiabilité et celle
de GEANT4, son accessibilité, sa facilité d’utilisation, sa flexibilité & simuler des géométries
de détecteur complexes, et la possibilité qu’il offre pour utiliser des images scanner dans les
simulations.

Concernant les apports de la grille de calcul pour les applications de GATE, il serait im-
portant de tester réguliérement les ressources de la grille avec des tests de temps & plus grande
échelle pour mieux évaluer les limites ainsi que les gains pouvant étre obtenus par une utilisation
de plus en plus croissante de la grille et I’évolution constante de ses ressources et services. La
grille devrait garantir une certaine stabilité au niveau de ses services comme par exemple les
" Ressources Broker " le systéme d’information, la mise & jours des ressources, et assurer une
continuité de service pour les utilisateurs.
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Annexe A

Utilisation pratique de la plate-forme de simulation GATE

Nous avons vu que la plate-forme de simulation GATE est entiérement codée en C++ sous
forme de couche par-dessus GEANT4. Toutes les fonctionnalités pour définir une simulation de
maniére simple et rapide sont retranscrites par des scripts ou lignes de commandes.

Création de volumes : géométrie

Une géométrie est définie dans GATE en imbriquant des volumes les uns dans les autres a
partir un volume initial appelé "world" (figure 4.27) qui est par défaut un cube de 50 cm de coté
mais qui peut étre modifié & ’aide de commandes spécifiques, par contre il ne peut subir aucun
mouvement (translation ou rotation).

viewer-0 (OpenGlL StoredX)

F1G. 4.27: Repérentation graphique (OpenGL) du volume World contenant tous les autres volumes de
la géométrie dans GATE

/*WORLD */
/gate/world/geometry/setXLength 1000. mm
/gate/world/geometry/setY Length 1000. mm
/gate/world/geometry/setZLength 1000. mm
/gate/world/setMaterial Air
/gate/world/vis/set Visible false

/* SCANNER */
/gate/world/daughters/name scanner
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/gate/world/daughters/insert box
/gate/scanner/geometry/setX Length 400. mm
/gate/scanner/geometry/setY Length 400. mm
/gate/scanner/geometry/setZLength 400. mm
/gate/scanner/setMaterial Air

Tous les autres volumes seront créés a 'intérieur du volume initial et peuvent étre positionnés
par les mouvements de rotation, de translation ou de réplication (voir exemple ci-dessous) avec

des scripts bien spécifiques pour chaque action (figure 4.28). On définit leurs dimensions dans
I’espace :

/gate/cube/geometry/setXLength 10. cm
/gate/cube/geometry/setYLength 15. cm
/gate/cube/geometry/setZLength 20. cm

La position d’un nouveau volume est toujours considérée par référence au centre du volume
pere :

/gate/crystal/placement/set Translation 10. 0. 0. cm
Un matériau doit étre assigné a chaque volume :

/gate/cube/setMaterial Water

(a) volume de base

(b) répétition linéaire

(c) répétition angulaire (d) répétition matvicielle

Fic. 4.28: Différents schémas de répétition de volumes dans GATE (OpenGL) : (a) volume de base
qu’on veut dupliquer, (b) répétition linéaire, (c) répétition angulaire, (d) répétition matricielle

Les matériaux utilisés dans une expérience sont préalablement définis dans une base de don-
nées (un fichier) qui s’appelle GateMaterials.db dont GATE fait appel durant I’exécution. Ce
fichier est divisé en deux parties : une premiére ou sont définis les éléments (symbole, numéro
atomique, nombre de masse) et une deuxiéme qui comporte la définition des matériaux, soit par
leur nombre d’atomes, soit par la fraction massique de chacun des éléments présents dans le
matériau (voir exemple ci-dessous).
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[Elements]

Hydrogen : S= H; Z= 1; A= 1.01 g/mole
Carbon : S= C; Z= 6; A= 12.01 g/mole
Calcium : S= Ca; Z= 20; A= 40.08 g/mole
Aluminium : S= Al; Z= 13; A= 26.98 g/mole

[Materials]
Vacuum : d=0.000001 mg/cm3; n=1

+el

: name=Hydrogen ; n=1

Water : d=1.00 g/cm3; n=2; state=liquid

+el
+el
Air

+el :

+el

+el :
+el :

: name=Hydrogen ; n=2

: name=0zygen ; n=1
s d=1.184 mg/cm3; n=/; state=gas
name=Nitrogen ; f=0.755268
: name=0xygen ; f=0.231781
name=Argon ; f=0.012827
name=Carbon ; f=0.000124

Création et gestion des sources

Pour utiliser une source dans une simulation avec GATE, nous avons besoin de définir les
propriétés de la distribution d’activité de celle-ci. Cette description de la source est faite grace
au module spécifique GPSM (General Particle Source Module) développé par DERA [Truscott
et al., 1999] et adapté dans GATE. Il permet entre autres de gérer des sources multiples, de
spécifier leurs caractéristiques (volume d’émission, énergie, activité initiale,...) via un langage de

commandes basé sur des scripts (voir exemple ci-dessous).

/* SOURCE */

/gate/source/addSource iode
/gate/source/iode/setActivity 7725380. Bq
/gate/source/iode/qps/particle gamma
/gate/source/iode/qps/energy 27.202 keV
/gate/source/iode/qps/energytype Mono
/gate/source/iode/qps/type Volume
/gate/source/iode/gps/shape Cylinder
/gate/source/iode/gps/radius0 0.125 mm
/gate/source/iode/gps/radius 0.275 mm
/gate/source/iode/gps/halfz 1.85 mm
/gate/source/iode/gps/minphi 0. deg
/gate/source/iode/gps/mazphi 360. deg
/gate/source/iode/gps/centre 0. 0. 0. mm
/gate/source/iode/qps/angtype iso
/gate/source/iode/gps/minphi 0. deg
/gate/source/iode/gps/mazphi 360. deg
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/gate/source/iode/gps/mintheta 0. deg
/gate/source/iode/gps/maztheta 180. deg

Scripts pour les processus physiques

L’utilisateur peut choisir d’activer ou pas les processus engendrés par les particules (électrons
ou photons). L’activation et la désactivation se font respectivement a 1’aide des commandes ac-
tive/inactive suivantes :

/* PROCESSUS PHYSIQUES */
/gate/physics/gamma/selectPhotoelectric lowenergy
/gate/physics/gamma/selectCompton lowenergy
/gate/physics/gamma/selectRayleigh inactive
/gate/physics/gamma/selectGammaConversion Standard

Plusieurs commandes de lignes (scripts) avec diverses options permettent donc a 1'utilisateur
de construire de fagon relativement flexible des géométries trés différentes : la figure (4.29) montre
quelques exemples de géométrie modélisée & ’aide de la plate forme de simulation GATE.

Camera PET Curiethérapie oculaire Radiothérapie

F1G. 4.29: Différentes géométries modélisées avec GATE (OpenGL)
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Annexe B

Tableaux de valeurs calculées avec GATE et comparaisons pour

les sources

1125
Fonction de dose radiale g(r)
I (Inm)
{chiﬁiﬁn ”I;“EES GATE_G4.5.2| GATE_G4.6.2 | GATE_G4.7.0| GATE_G4.8.0

10 1.033

15 1.029

20 1028

25 1027

3.0 1027

1.0 1027

5.0 1028 1048

6.0 1.034

7.0 1036

15 1030

5.0 1.024

9.0 1013

100 1.000 1.000 1.000 1.000 1000 1.000
150 0.038 0.899

200 0.866 0.824 0.854 0.851 0.850 0.855
250 0.790

30.0 0.707 0.683 0.698 0.696 0.696 0.693
350 0.635

0.0 0.355 0502 0545 0342 0.543 0544
5.0 0.488

30.0 0.427 0.358 0.418 0.423 0.420 0418
5.0 0372

60.0 0.320 0.287 0315 0317 0317 0320

0 0.285

700 0.248 0.208 0.236 0.237 0.237 0.240
750 0215

50.0 0.187 0.150 0177 0177 0.177 0.175
85.0 0.160

20.0 0142 0.115 0.131 0.130 0.130 0.132
05.0 0.123

100.0 0.103 5,083 0.096 0.007 0,096 3005

TAB. 4.2:

Valeurs de la fonction de dose radiale g(r) pour le modéle 2301 "Best Medical International"
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Fonction de dose radiale g(r)

r (mm)
MCPT _
(Hedtjarn et al) |[MESURES | GATE G452 GATE_G4.6.2 |GATE_G4.7.0 | GATE_G4.8.0
DLCY9 TLD
1 1.000
2 1.020
3 1.030
5 1.030 1.094
13 1.020
10 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000 1.000
15 0.940 0.028
20 0.850 0.834 0.860 0.860 0.850 0.872
15 0.780
30 0.700 0.670 0.605 0.698 0.690 0.700
35 0.622
40 0.548 0.524 0.530 0.549 0.540 0.551
15 0.482
30 0.420 0410 0.420 0.420 0.420 0424
60 0313 0.320 0.318 0.317 0.320
70 0.239 0.220 0.240 0.239 0.239 0.241
80 0.182 0.180 0.179 0.179 0.180
90 0.133 0.120 0.131 0.131 0.131 0.132
100 0.0003 0.006 0.096 0.007 0.007
) 00723 0.071

TAB. 4.3: Valeurs de la fonction de dose radiale g(r) pour le modéle Symmetra de "UroMed/Bebig"

Fonction de dose radiale g(r)

1 (mnm)
EGS4
(Williamson et TG-43 GATE_G4.5.2 | GATE G4.6.2 |GATE G4.7.0| GATE_G4.8.0
al)

5 1.000 1071
10 1.000 1000 1.000 1.000 1.000 1.000
15 0.904 0.908
20 0.807 0.814 0.874 0.861 0.865 0861
25 0.731
30 0.636 0.632 0.705 0.695 0.698 0.694
35 0.552
40 0.480 0.496 0.556 0.548 0.552 0.543
45 0.415
S0 0.357 0.364 0.418 0.419 0.419 0.421
55 0.308
6l 0.265 0.270 0.321 0.317 0.316 0.319
65 0.227
70 0.194 0.199 0.235 0.237 0.238 0.240
75 0.167
80 0.144 0.148 0.176 0.176 0.178 0178
85 0.123
90 0.105 0.109 0.126 0.130 0.130 0.131
95 0.000
100 0.080 0.080 0.095 0.097 0.008 0.096

TAB. 4.4: Valeurs de la fonction de dose radiale g(r) pour le modéle 6711 d’Amersham
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Fonction d’anisotropie F(r, theta)
|

r (mm) 70
Theta ® MC- AN . . MC- N . .
Somards ctaly | CATEG48:0] (S0 | GATE G40

0 0.854 0.858
5 0.720 0.699 0.800 0.734
10 0.671 0.616 0.782 0.764
15 0.734 0.812
20 0.794 0.820 0.821 0.820
25 0.847 0.860
30 0.890 0.879 0.873 0.874
35 0.926 0.024
40 0.954 0.899 0.937 0.900
45 0.978 0.954
50 0.902 0.049 0.961 0.940
55 1.003 0.900
60 1.010 0.085 1.002 0.049
65 1019 1.030
70 1.026 0.990 1.010 0.960
75 1.029 1.020
80 1.030 0.991 1.005 0.981
85 1022 1.021
90 1.000 1.000 1.000 1.000

TAB. 4.5: Valeurs de la fonction d’anisotropie F(r, §) pour le modéle 2301 "Best Medical International"
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|
Fonction d*anisotropie F(r, theta)

* o z

Theta ° AC . . AC . .
(HP[IT]-I!:(EI‘E:II'.ET al) GATE_G4.8.0 (Hed\t;:lflTet al) GATE_G4.8.0

0 0.579 0.684
1 0.577 0.680
2 0.580 0.682
3 0.580 0.684
5 0.576 0.574 0.689 0.697
7 0.587 0.701
10 0.622 0.636 0.721 0.750
12 0.651 0.738
15 0.694 0.765
20 0.757 0.747 0.807 0.799
25 0.807 0.839
30 0.846 0.835 0.874 0.839
35 0.881 0.898
40 0.907 0.907 0.912 0.588
45 0.929 0.927
50 0.947 0.024 0.946 0.044
55 0.960 0.960
60 0.974 0.955 0.976 0.055
65 0.981 0.986
70 0.900 0.975 0.004 0.085
75 0.905 1.003
80 1.000 0.980 0.000 0.964
85 1.001 1.004
00 1.000 1.000 1.000 1.000

TAB. 4.6: Valeurs de la fonction d’anisotropie F(r, ) pour le modéle Symmetra "Uro/med Bebig"
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Fonection d*anisotropie F(r, theta)

I (mm) 20
Theta ° EGS4 TG-43 : .
(Williamson et al) (Consensus) GATE_G4.8.0

0 0.423 0.442
5 0.497 0.534
10 0.574 0.580 0.605
20 0.753 0.727 0.757
30 0.857 0.842 0.846
40 0.928 0.926 0.941
50 0.980 0.970 0.955
60 1.014 0.987 0.968
70 1.030 0.996 0.976
80 1.035 1.000 0.985

Fonction d’anisotropie F(r, theta)

I (mnm) S0
Theta ° 43
(“_illii]l-:l‘l‘i?]-:l et al) (('c}TIlC;e:sus) GATE_G4.8.0

0 0.5652 0.550
5 0.587 0.552
10 0.6753 0.645 0.624
20 0.8020 0.760 0.774
30 0.8740 0.852 0.869
40 0.9289 0.928 0.443
50 0.9658 0.969 0.959
o0 0.9976 0.987 0.983
70 1.0140 0.995 0.995
80 1.0232 0.999 0.988

TAB. 4.7: Valeurs de la fonction d’anisotropie F(r, ) pour le modéle 6711 "Amersham"

Page 157 Octobre 2007



ANNEXE B

Page 158 Octobre 2007



LISTE DES PUBLICATIONS

Liste des publications

[Donnarieix et al., 2006 | Donnarieix D., Maigne L., Thiam C. O., Bacin F., Breton V.
(2006) Curiethérapie oculaire : Dosimétrie par simulations GATE sur grille de calcul, Bul-
letin du cancer, Vol. 93, p142, mars 2006.

[Maigne et al., 2007 | Maigne L., Breton V., Donnarieix D., Elbitar Z., Fessy A., Thiam
C. 0. (2007) Développement d'un systéme d’information pour l'utilisation d’images mé-
dicales pour les simulations Monte-Carlo GATE sur grille de calcul, Bulletin du cancer,
Vol. 94, p32-33, numéro spécial, mars 2007.

[Thiam! et al., 2006 | Thiam C.O., Barbera R., Breton V., Falzone A., Fessy A., Maigne
L., Donnarieix D. (2006) GATE simulation for medical physics with GENIUS web portal,

Proceedings of Healthgrid conference 2006, Studies in Health Technology and Informatics,
120 (2006) 392-396, PMID : 16823133.

[Thiam! et al., 2005 | Thiam C. O., Breton V., Donnarieix D., El Bitar Z., Maigne L.
(2005) Grille de calcul pour la physique médicale, proceedings sous forme de CD ROM,
44°™es Journées Scientifiques de la Société Francaise de Physique Médicale, Avignon.

[Thiam? et al., 2006 | Thiam C. O., Donnarieix D., Habib B., Maigne L., Breton V. (2006)
Dosimetric study of iodinel25 sources with GATE, optimization of computing times on the
EGEE grid infrastructure, proceedings sous forme de CD ROM, 45"¢% Journées Scienti-
fiques de la Société Frangaise de Physique Médicale, Lyon.

[Thiam? et al., 2005 | Thiam C. O., Jacq N., Donnarieix D., El Bitar Z., Maigne L. and
Breton V. (2005) Biomedical research on a computing grid environnement, proceedings of

International Symposium on Web Services for Computational Biology and Bioinformatics.
Blacksburg United-States.

[Thiam et al., 2007 | Thiam C. O., Maigne L., Habib B., Donnarieix D., Arnold J., Breton
V. (2007) Simulation Monte Carlo des dépdts de doses en radiothérapie curiethérapie et
déploiement sur grille de calcul, revue Radioprotection 2007, Vol. 42, n,1, pages 43 a 64.

Page 159 Octobre 2007



RESUME

Les traitements de radiothérapie nécessitent la délivrance d’une dose précise au niveau de la tumeur et une bonne
connaissance de la dose dans les zones avoisinantes. Ce calcul, habituellement réalisé par les TPS, exige des outils
précis et rapides. La plate-forme de simulation Monte-Carlo GATE, basée sur le code GEANT4, offre un outil
performant pour les applications de la médecine nucléaire mais aussi des fonctionnalités permettant de faire des
calculs dosimétriques de fagon fiable et rapide.

Dans cette thése, deux études ont été menées en paralléle : la validation de la plate-forme GATE pour la mo-
délisation de sources d’électrons et de photons de basse énergie et ’exploitation optimisée des infrastructures de
grille informatique pour réduire les temps de calculs des simulations. GATE a été validé pour le calcul de points
kernels de dose d’électrons mono-énergétiques et comparé avec les résultats d’autres études Monte-Carlo. Une
étude détaillée a été faite sur la gestion du dépot d’énergie au cours du transport des électrons dans GEANT4.
Nous nous sommes intéressés aussi & la validation de GATE concernant le dépot de dose de photons de trés
basse énergie (< 35 keV). Pour cela, trois modeéles de sources radioactives utilisés en curiethérapie et contenant
de liode 125 (modéle 2301 de Best Medical International ; Symmetra de UroMed/Bebig et 6711 d’Amersham)
ont été simulés. Plusieurs caractéristiques dosimétriques ont été étudiées selon les recommandations du groupe
de travail N°43 de 'AAPM (American Association of Physicists in Medecine). Les résultats obtenus montrent
une bonne concordance entre GATE et les études prises comme référence et recommandées par ’AAPM.
L’utilisation de simulations Monte-Carlo dans les applications médicales pour une meilleure définition de la dose
déposée dans un volume tumoral, nécessite des temps de calculs longs. Afin de réduire ces temps, nous avons
exploité 'infrastructure de la grille EGEE sur laquelle nos simulations sont distribuées en utilisant des techniques
novatrices pour la prise en compte de I’état de la grille de calcul. Les temps nécessaires pour la simulation d’une
radiothérapie utilisant des électrons ont été réduits jusqu’a un facteur 30. Une plate-forme web basée sur le portail
GENIUS a été développée pour rendre accessible de fagon simple toutes les modalités de soumission et de gestion
des simulations ainsi que la gestion de données médicales (informations sur les patients, images CT, IRM...) sur
les ressources de la grille. L’objectif final visé est de faire de GATE un outil fiable et utilisé en clinique pour des
planifications de traitements de radiothérapie avec des temps de calculs acceptables (pas plus de 12 heures de
calcul).

Mots clés : Dosimétrie, GEANT4, GATE, "points kernels", électrons, Iode 125, EGEE, grille de
calcul, GENIUS

ABSTRACT

Accurate radiotherapy treatment requires the delivery of a precise dose to the tumour volume and a good
knowledge of the dose deposit to the neighbouring zones. Computation of the treatments is usually carried out
by a Treatment Planning System (TPS) which needs to be precise and fast. The GATE platform for Monte-Carlo
simulation based on GEANTY4 is an emerging tool for nuclear medicine application that provides functionalities
for fast and reliable dosimetric calculations.

In this thesis, we studied in parallel a validation of the GATE platform for the modelling of electrons and photons
low energy sources and the optimized use of grid infrastructures to reduce simulations computing time. GATE
was validated for the dose calculation of point kernels for mono-energetic electrons and compared with the re-
sults of other Monte-Carlo studies. A detailed study was made on the energy deposit during electrons transport
in GEANT4. In order to validate GATE for very low energy photons (<35 keV), three models of radioactive
sources used in Brachytherapy and containing iodine 125 (2301 of Best Medical International ; Symmetra of Uro-
Med /Bebig and 6711 of Amersham) were simulated. Our results were analyzed according to the recommendations
of task group N°43 of American Association of Physicists in Medicine (AAPM). They show a good agreement
between GATE, the reference studies and AAPM recommended values.

The use of Monte-Carlo simulations for a better definition of the dose deposited in the tumour volumes requires
long computing time. In order to reduce it, we exploited EGEE grid infrastructure where simulations are distri-
buted using innovative technologies taking into account the grid status. Time necessary for the computing of a
radiotherapy planning simulation using electrons was reduced by a factor 30. A Web platform based on GENIUS
portal was developed to make easily available all the methods to submit and manage GATE jobs on the grid as
well as to handle the medical data (patient information, images CT, IRM...). The final aim is to make GATE a
tool reliable for clinical treatment planning for radiotherapy with a computing of less than 12 hours.

Keywords : Dosimetric, GEANT4, GATE, "points kernels", electrons, 125 Iodine, EGEE, compu-
ting grid, GENIUS



