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Résumé

La résonance paramagnétique électronique est une technologie permettant de localiser et de ca-
ractériser les radicaux libres, fondée sur la propriété de résonance des électrons lorsqu’ils sont placés
dans un champ magnétique spécifique. Afin d’augmenter la qualité des reconstructions obtenues par
des dispositifs d’imagerie de résonance paramagnétique électronique, ce travail propose 'utilisation de
méthodes variationnelles pour inverser le modéle de formation des images, qui combine une convolu-
tion avec une transformée de Radon. La fonctionnelle proposée repose sur la norme L? pour le terme
d’attache aux données, et sur la variation totale et une seminorme de Besov pour le terme de régu-
larisation. La seminorme de Besov est implémentée grace a la transformée en curvelets et a la norme
L' qui permet d’appliquer un critére de parcimonie. Les propriétés de ces termes de régularisation
permettent de reconstruire des images a la fois pertinentes dans les zones ot ’acquisition des données
est insuffisante, notamment sur les bords, et suffisamment détaillées dans les zones ou 1’échantillon est
texturé. L’amélioration de la qualité des images reconstruites permet d’envisager des acquisitions sur
des durées réduites, ouvrant la voie & des expériences in vivo ou cliniques actuellement limitées par
des durées d’acquisition de I'ordre de plusieurs dizaines de minutes.

Les algorithmes de minimisation primal-dual de Chambolle-Pock et FISTA sont utilisés pour ré-
soudre les problémes d’optimisation que pose l'utilisation de méthodes variationnelles. L’étude dé-
taillée du modéle direct permet de mettre en évidence une structure de Toeplitz, dont les propriétés
sont utilisées pour résoudre le probléme inverse en évitant le recours a la rétroprojection filtrée ou
aux transformées de Fourier non-uniformes. Des simulations numériques sont menées sur le fantéme de
Shepp-Logan, et valident le modéle proposé qui surpasse a la fois visuellement et quantitativement les
techniques de reconstruction couramment utilisées, combinant déconvolution et rétroprojection filtrée.
Des reconstructions menées sur des acquisitions réelles, consistant en un échantillon papier d’une encre
paramagnétique et en une phalange distale irradiée, valident par I’expérience le choix des fonctionnelles
utilisées pour inverser le modeéle direct.

La grande souplesse de la méthode variationnelle proposée permet d’adapter la fonctionnelle au
probléme de la séparation de sources qui se pose lorsque deux molécules paramagnétiques différentes
sont présentes au sein d’un méme échantillon. La fonctionnelle proposée permet de séparer les deux
molécules dans le cadre d’une acquisition classique d’imagerie de résonance paramagnétique électro-
nique, ce qui n’était possible jusqu’alors que sur des acquisitions dites hyperspectrales, beaucoup plus
gourmandes en temps.
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Introduction

La résonance paramagnétique électronique (RPE) est une technologie de spectroscopie qui permet
de caractériser et de quantifier [1] les molécules possédant des propriétés paramagnétiques. Le phé-
nomeéne de paramagnétisme s’observe dans des espéces comme les radicaux libres ou les métaux de
transition. Le procédé expérimental consiste & placer I’échantillon dans un champ magnétique spécifique
ou l’espéce acquiert des propriétés paramagnétiques, puis & provoquer la résonance du spin électronique
de ces molécules grace & une onde de type micro-onde qui fournit I’apport énergétique nécessaire. Cette
technologie permet d’obtenir des spectres de résonance paramagnétique électronique, qui caractérisent
I’espéce étudiée grace a leur signature spectrale. La résonance paramagnétique électronique posséde
des applications en pharmacie [2], en chimie [3], en médecine [4], ainsi qu’en dermatologie [5].

L’imagerie par résonance paramagnétique électronique (IRPE) est une évolution de la technologie de
spectroscopie par résonance paramagnétique électronique, qui permet en plus d’obtenir la répartition
spatiale d’une espéce paramagnétique [6]. Comme dans le cas de la spectroscopie, I’échantillon est
soumis lors d’une acquisition d’imagerie & un champ magnétique spécifique qui permet d’observer le
phénomeéne de résonance du spin électronique grace & une excitation adéquate. Afin de retrouver la
répartition spatiale des molécules paramagnétiques, on ajoute un gradient de champ magnétique orienté
dans une direction donnée. Des acquisitions de spectres sont alors menées pour chacune des orientations
du gradient. L’ensemble des données obtenues via ce procédé d’acquisition est appelé un sinogramme.
Les données brutes fournies par une acquisition d’imagerie paramagnétique électronique consistent
en le spectre et en le sinogramme de ’échantillon. L’objectif du travail mené lors de cette thése de
doctorat est de retrouver a partir de ces éléments la répartition spatiale des molécules paramagnétiques
présentes dans 1’échantillon.

Parce qu’elle permet d’observer la position des molécules présentant le phénoméne de paramagné-
tisme, I'IRPE est incluse dans la catégorie de 'imagerie moléculaire. En opposition et complémentarité
avec 'imagerie moléculaire, la radiographie par rayons X appartient par exemple & I'imagerie anato-
mique qui permet d’observer la structure interne, et 'imagerie par résonance magnétique fonctionnelle
(IRMf) fait partie de 'imagerie fonctionnelle qui permet d’étudier le fonctionnement d’un organe en
temps réel, particuliérement le cerveau. L’IRPE présente des applications en oxymétrie [7], en cardio-
logie [8], en dosage médicamenteux [9], en géologie [10], en oxydoréduction [11] ou dans I’étude des
batteries [12].

Le modéle mathématique du procédé transformant une image u de répartition d’une espéce para-
magnétique en le sinogramme S est la convolution

S =hx*Ru (1)

La quantité h représente le spectre de ’espéce paramagnétique et Ru la transformée de Radon de
limage u, introduite par Johann Radon [13] en 1917, et qui n’a trouvé d’application pratique que
dans les années 1960 suite & l'apparition des premiers appareils de tomographie. L’inversion de la
transformée de Radon est connue pour étre un probléme mal-posé [14]. Connaissant le sinogramme S
et le spectre h, 'objectif est d’inverser 1’équation (1) et de retrouver I'image u. Ce processus est appelé
reconstruction.

Plusieurs approches existent pour reconstruire des images RPE. La plus classique est la rétropro-
jection filtrée ou filtered backprojection (FBP) qui permet d’inverser la transformée de Radon. Elle est
particuliérement utilisée dans le cas de la tomodensimétrie [15], aussi appelée computerized tomography
(CT). La rétroprojection filtrée s’appuie sur le théoréme de la coupe centrale [16], permettant de faire
le lien entre la transformée de Radon et la transformée de Fourier de I'image. Sa simplicité en fait le
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choix par défaut pour les logiciels commerciaux fournis avec les dispositifs d’imagerie RPE [17], qui
couplent cette méthode avec une étape de déconvolution par le spectre.

Quelques méthodes variationnelles ont été proposées depuis les années 2000 afin de reconstruire
I'image © comme le minimiseur d’une fonctionnelle bien choisie. Cette fonctionnelle se décompose en la
somme de deux termes : un terme d’attache aux données et un terme de régularisation. Comme le bruit
produit par un dispositif d'imagerie RPE est de nature gaussienne, le terme d’attache aux données est
choisi comme la norme L? de la différence entre le sinogramme S et sa modélisation h % Ru. Le terme
de régularisation est quant & lui choisi comme l’entropie de Shannon dans [18], la régularisation de
Tikhonov dans [19], ou encore la norme L' et la variation totale dans [20]. Une autre contribution [21]
utilise également la variation totale, associée a une contrainte dure sur ’attache aux données.

Le développement actuel de 'TRPE se dirige vers l'imagerie in wivo ainsi que les applications
cliniques [22, 4]. Cependant la durée d’une acquisition d’imagerie RPE peut étre élevée : de plusieurs
dizaines de minutes & plusieurs heures pour les acquisitions & haute résolution. Afin de permettre
d’étudier des sujets animaux ou humains dans de bonnes conditions, il est judicieux de réduire le
nombre de points d’échantillonnage lors de ’acquisition. Ces acquisitions réduites ne sont pas utilisables
en conservant un traitement traditionnel des données avec la rétroprojection filtrée. Au contraire, les
méthodes variationnelles apportent une flexibilité et une robustesse qui permettent de traiter des
données réduites, incomplétes ou non-uniformes.

C’est pourquoi nous choisissons dans le cadre de ce travail d’utiliser des méthodes variationnelles
afin de résoudre le probléme de la reconstruction des images de résonance paramagnétique électronique.
Deux fonctionnelles sont proposées, dont la premiére est une simplification de celle présentée dans [20],
qui utilise seulement la variation totale (TV) introduite par [23] comme terme de régularisation. Elle
consiste en la résolution du probléme de minimisation

1
arg min 5||h>kRu—S||§ + ATV (u) (2)

L’intérét de choisir la variation totale est double : ce choix de régularisation permet de reconstruire
des images nettes avec des bords saillants, et rend les reconstructions robustes face & des données
d’acquisition incomplétes. La pondération de la régularisation est maitrisée grace au paramétre A,
qui permet de choisir le niveau d’effet cartoon introduit par la variation totale, qui rend les images
constantes par morceaux.

Afin de reconstruire également les images présentant des détails qui oscillent rapidement, aussi
appelés textures, une seconde fonctionnelle est proposée. L’idée est de rechercher 'image finale u
comme la somme d’une image ¢ de type cartoon et d’une image t de type texture. On applique pour
cela une régularisation différenciée & chacune de ces deux sous-images : 'image c¢ est régularisée comme
précédemment avec la variation totale, et 'image ¢ est régularisée avec la norme L' pondérée de ses
coefficients en curvelets Wt, introduits dans [24]. Cette derniére régularisation, qui est équivalente a
une semi-norme de Besov Bi}l, repose sur la propension de la norme L! & reconstruire des données
parcimonieuses. L’image u recherchée est la solution du probléme de minimisation

argmin S|l R(e+ 1) — S|2 + ATV(e) + u|Wills (3)
u=c+t 2
La transformée en curvelets présente la propriété de représenter les textures dans les hautes fré-
quences de son paramétre d’échelle [25, 26|, et ’application d’une norme L' pondérée permet de les
en extraire afin de les retrouver dans I'image u recherchée.
Les récents progrés effectués dans le domaine de 'optimisation, particuliérement en ce qui concerne
les approches primales-duales [27], permettent de résoudre efficacement les problémes (2) et (3). Dans
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ce but, le modéle direct est minutieusement analysé, et les propriétés obtenues permettent une minimi-
sation efficace des deux fonctionnelles. En notant A 'opérateur linéaire du modéle direct dans I'espace
de Fourier R

S = Au (4)

on montre que 'opérateur A" A s’interpréte comme un opérateur de Toeplitz [28]. Cela permet de
I’exprimer comme une convolution avec k une fonction d’étalement du point

A" Au=kxu (5)

En effet, cet opérateur revient de fagon récurrente dans les problémes de minimisation posés par les
reconstructions variationnelles proposées. Exprimer I'opérateur A* A sous la forme d’une convolution
permet de minimiser efficacement les fonctionnelles associées, en utilisant la transformée de Fourier
discréte (TFD) pour la calculer.

Afin de valider numériquement les calculs effectués, des simulations sont menées dans un premier
temps sur des données simulées. Un spectre et un sinogramme ont été fabriqués en appliquant le modéle
direct (1) au fantome de Shepp-Logan [29]. Il s’agit d’une image en niveaux de gris représentant une
coupe de cerveau humain. Les reconstructions obtenues avec la régularisation par variation totale
sont satisfaisantes, et trés proches de 'image originale. Le méme procédé a été appliqué au fantome
de Shepp-Logan, auquel des textures ont été ajoutées dans certaines zones d’aplat, afin de tester
la fonctionnelle avec la régularisation par variation totale et par curvelets. La encore, les résultats
présentent une amélioration des reconstructions par rapport & celles obtenues par rétroprojection
filtrée.

La validation des modéles en conditions réelles est menée sur deux échantillons. Le premier est
une impression d’encre paramagnétique sur papier. La encore, le modéle avec la régularisation par
variation totale est validé par la reconstruction obtenue, plus nette et moins bruitée que celle du logiciel
commercial. Le second échantillon consiste en une phalange distale irradiée, dont la structure interne
de V’os présente des détails suffisamment fins pour étre considérés comme des textures. Le modéle
avec la régularisation par variation totale et par curvelets permet d’obtenir une carte d’irradiation
présentant de nombreux détails. L’existence effective de ces détails est confirmée par la comparaison
avec une image anatomique de densité osseuse obtenue par un scanner CT.

La souplesse des méthodes variationnelles employées permet de les appliquer au probléme de la
séparation de sources. Lorsque deux espéces paramagnétiques sont présentes dans l’échantillon, la
seule méthode connue a ce jour [30] consiste a effectuer une acquisition dite hyperspectrale. En plus
des variables d’acquisition classique pour une expérience d’imagerie RPE, on fait également varier
I'intensité du gradient de champ. Ces acquisitions sont extrémement longues, de 'ordre de plusieurs
journées. Afin de séparer les deux images u; et us des contributions respectives aux deux espéces
paramagnétiques de spectres hy et ho, il suffit de modifier le probléme (2) en

1
arg min §||h1 * Ruy + hg * Rug — S||§ + A TV (u1) + A2 TV (u2) (6)

(u1,u2)

Ce modéle est testé avec succés sur des simulations numériques, puis sur cing tubes contenant
deux espéces paramagnétiques différentes a plusieurs concentrations. La possibilité qu’offre la méthode
variationnelle proposée de séparer les contributions de plusieurs espéces paramagnétiques permet de
gagner un temps considérable sur les acquisitions menées dans ce but, et d’envisager son application
a des cas cliniques ou in vivo, ce qui était inenvisageable jusqu’ici & cause des durées des acquisitions
hyperspectrales.
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Premiére partie
Physique de la résonance paramagnétique
électronique

La résonance paramagnétique électronique est la propriété des électrons a absorber puis réémettre
I’énergie d’un rayonnement électromagnétique lorsqu’ils sont placés dans un champ magnétique spéci-
fique. Les espéces dites paramagnétiques, comme les radicaux libres ou les métaux de transition, sont
sujettes a ce phénoméne de résonance paramagnétique électronique. Un radical libre est un atome ou
une molécule, neutre ou chargé, possédant un électron non-apparié, aussi appelé électron libre. Les
métaux de transitions correspondent aux éléments chimiques recensés sur le tableau 1.

Par métonymie, la résonance paramagnétique électronique désigne également la technologie de
spectroscopie reposant sur ce phénoméne, et c’est principalement dans ce sens que cette expression
sera employée dans ce manuscrit.

1 2
1 H He
2 13 14 15 16 17
3 2 5 6 7 B 9 10
2| Li Be Métaux de transitions (grisés) B c N O F Ne
11 12 A 13 14 15 16 17 18
3| Na Mg Al Si P S (@] Ar
3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30 31 32 33 34 35 36
4 K Ca Sc Ti Vv Cr Mn Fe Co Ni Cu Zn Ga Ge As Se Br Kr
37 ] 3 m T = = m 3 %% a7 ® w® 50 51 Bl B] Bl
5| Rb Sr Y Zr Nb | Mo | Tc Ru Rh Pd | Ag | Cd In Sn Sb Te | Xe
55 56 57a71 72 73 74 75 76 77 78 79 80 81 82 83 84 85 86
6| Cs Ba Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg TI Pb Bi Po At Rn
87 88 89 a 103 104 105 106 107 108 109 110 111 112 113 114 115 116 117 118
7| Fr Ra Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg | Uub Uut | Uuq | Uup | Uuh | Uus | Uuo
57 58 59 60 61 62 63 64 65 66 67 68 69 70 71
6| La Ce Pr Nd | Pm | Sm Eu Gd Tb Dy Ho Er | Tm | Yb Lu
89 90 91 92 93 94 95 96 97 98 99 100 101 102 103
7| Ac Th Pa ] Np Pu | Am | Cm | Bk Cf Es Fm | Md | No Lr

Tableau 1 — Classification périodique des éléments

1 Spectroscopie

La résonance paramagnétique électronique, abrégée en RPE, est une technique de spectroscopie
permettant d’obtenir une signature spectrale des espéces paramagnétiques. Le principe est d’exciter
les électrons libres de ces espéces avec une onde émise dans un champ magnétique, et d’étudier le signal
de réponse des électrons.
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1.1 Transition du spin électronique

Les espéces paramagnétiques possédent un ou plusieurs électrons libres. Chaque électron libre
posséde un spin s de valeur +1/2 ou —1/2. Pour une espéce chimique donnée, les électrons se placent
dans des niveaux d’énergie discrets, dont la valeur dépend intrinséquement de ’espéce en question. Ce
phénomeéne se nomme la quantification des niveaux d’énergie.

Dans des conditions naturelles, c’est-a-dire & température ambiante sans champ magnétique artifi-
ciel, le spin de l’électron peut prendre indifféremment la valeur +1/2 ou —1/2. Les niveaux d’énergie
pour ces deux valeurs sont identiques.

Dans des conditions artificielles, ot 'on applique un champ magnétique, les niveaux d’énergie
se séparent en deux. Les électrons de spin +1/2 se placent alors dans le niveau d’énergie haut, et
les électrons de spin —1/2 se placent dans le niveau d’énergie bas. Pour qu'un électron passe d’un
état a l'autre, il est nécessaire de lui apporter une onde électromagnétique dont 1’énergie correspond
exactement a I’écart d’énergie entre les deux niveaux. Ce phénomeéne de résonance des électrons est
illustré en figure 1, ou le champ de résonance B, est associé a la différence d’énergie F, entre les deux
niveaux.

Energie
A
onde électromagnétique
s=+4+1/2
Er

: s=-1/2

t '

Br Champ magnétique B

FIGURE 1 — Séparation des niveaux d’énergie du spin électronique

1.2 Protocole de la résonance paramagnétique électronique

Le protocole expérimental consiste a placer I’espéce paramagnétique dans les conditions électroma-
gnétiques favorables aux transitions énergétiques des électrons. On crée pour cela un champ magnétique
B grace & une paire de bobines similaires a celle de la figure 2. Le champ généré par ces bobines est de
I’ordre de quelques dizaines ou centaines de miliTesla. En comparaison, le champ magnétique terrestre
est de ordre de 50 microTesla, et celui d’un appareil d’imagerie par résonance magnétique (IRM) a
champ moyen de 1 Tesla. La résonance paramagnétique électronique génére donc des champs 10 & 100
fois moins puissants que 'TRM pour les applications cliniques envisagées.

Ce champ magnétique induit une séparation des niveaux d’énergie du spin, et délimite une zone dans
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laquelle est placée I’échantillon. Pour déclencher les transitions électroniques, il s’agit alors d’apporter
a ’échantillon I’énergie correspondant exactement a la différence entre le niveau d’énergie bas et le
niveau d’énergie haut. Cette énergie est apportée sous la forme d’une onde électromagnétique H fournie
par un générateur d’ondes, aussi appelé pont d’ondes, comme celui visible en figure 3.

FIGURE 2 — Bobines générant le champ B FIGURE 3 — Pont d’ondes générant le champ H

La fréquence de l'onde H détermine ce qu'on appelle la bande du dispositif RPE. Le choix le
plus courant est celui de la bande X, correspondant a une fréquence d’environ 10 GHz. Le tableau 2
récapitule les dénominations des différentes bandes utilisées en RPE avec l'ordre de grandeur des
fréquences associées. L’intervalle dans lequel varie la fréquence de 'onde H la classe dans la catégorie
des micro-ondes.

Bande | Fréquence (GHz)
L 1
S 3
X 10
K 25
Q 35

Tableau 2 — Bandes RPE et fréquences associées

L’échantillon regoit donc une énergie fixe apportée par le pont micro-ondes. Afin de provoquer les
transitions, on effectue alors un balayage du champ magnétique B dans le temps, que 1’on note désor-
mais B(t). Lorsque P’écart entre les niveaux d’énergie correspond exactement a ’énergie apportée par
H, les électrons absorbent cette énergie et subissent une transition électronique. C’est cette absorption
d’énergie qui est observable par résonance paramagnétique électronique.

Le profil d’absorption théorique est donc celui présenté en figure 4 pour un radical libre : rien ne se
passe avant ni aprés le champ magnétique de résonance B, mais lorsque le champ B(t) est égal a la
valeur B, de résonance, les électrons effectuent leur transition électronique grace a 1’énergie apportée
par la micro-onde.

Cependant, I'impossibilité expérimentale de créer un champ magnétique uniforme strictement égal
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au champ B, en tout point de I’espace, ainsi que dans une moindre mesure le principe d’incertitude
d’Heisenberg, étalent le profil d’absorption : celui-ci suit la répartition d’une distribution gaussienne
ou lorentzienne. Le profil d’absorption expérimental ressemble donc a celui de la figure 5.

Energie Energie
\ ] A

> I >
> T >

BI" Champ magnétique B Br Champ magnétique B

FIGURE 4 — Profil d’absorption théorique FIGURE 5 — Profil d’absorption expérimental

1.3 Stationnarité de ’onde micro-onde

Afin d’observer les transitions provoquées par des conditions expérimentales bien choisies, il s’agit de
mesurer 1’énergie absorbée par les électrons. Pour cela, 'onde H est rendue stationnaire par un réglage
préliminaire & 'expérience : I'onde se reproduit en chaque point de I'espace identique a elle-méme.
Lorsqu’il y a une absorption d’énergie due a une transition électronique, 'onde n’est plus stationnaire
et on mesure alors une fuite d’énergie. La fuite d’énergie est proportionnelle au nombre de transitions
énergétiques effectuées au sein de la cavité.

Suivant le choix de la bande, le dispositif rendant 'onde H stationnaire différe. Voici les choix
technologiques des deux machines présentes sur la plateforme RPE de I'Université Paris Descartes,
I'une en bande X et I’autre en bande L.

Bande X L’onde micro-onde en bande X a une fréquence v = 10 GHz, qui correspond a une longueur
d’onde d’environ A = 3cm. Cette longueur d’onde est suffisamment petite pour utiliser une cavité
métallique qui va servir de résonateur physique afin de rendre la micro-onde H stationnaire. La longueur
de la cavité doit étre un multiple exact de la longueur d’onde afin de permettre a I’onde de rebondir sur
les parois en se reproduisant a l’identique en chaque point de I’espace. La cavité visible sur la figure 6
fait ainsi 3cm de long. L’onde générée par le pont d’ondes est envoyée dans la cavité grace au guide
d’ondes métallique de la figure 7.



Spectroscopie 29

FIGURE 6 — Cavité de la bande X FIGURE 7 — Guide d’ondes de la bande X

Avant de mener une expérience en bande X, il faut s’assurer que ’onde micro-onde est bien sta-
tionnaire au sein de la cavité. Pour cela, on peut légérement modifier la fréquence générée par le pont
d’ondes, mais aussi jouer sur l’iris. L’iris est une vis au bout de laquelle est sertie une couronne mé-
tallisée. En la faisant monter et descendre au sein de la cavité, on modifie légérement les propriétés de
résonance de la cavité, ce qui permet de régler la stationnarité de I’onde micro-onde.

Bande L L’onde micro-onde en bande L a une fréquence v = 1 Ghz, qui correspond & une longueur
d’onde d’environ A = 30cm. Cette longueur d’onde est trop grande pour utiliser une cavité de résonance
physique, comme dans le cas de la bande X. L’onde micro-onde est amenée au centre de la zone
de mesure par un guide d’ondes coaxial visible en figure 9, et on effectue ensuite une adaptation
d’impédance afin d’obtenir une zone de stationnarité a ’emplacement de la mesure, que ’on visualise
sur la figure 8 a I’endroit du porte-échantillon en plastique blanc. Le réglage de la stationnarité se fait
au moyen d’un tournevis.

FIGURE 8 — Zone de mesure de la bande L FIGURE 9 — Cable coaxial

1.4 Limitation de la taille des échantillons

Comme toutes les ondes électromagnétiques, I'onde électromagnétique H posséde une composante
magnétique, mais aussi une composante diélectrique. En résonance paramagnétique électronique, I’ab-
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sorption de 'onde H par I’échantillon est spécifique a la partie magnétique de ’onde, au contraire
des technologies comme la radiographie par rayons X ou la photographie par plaques photosensibles,
pour lesquelles le phénoméne sous-jacent présente une absorption non-spécifique. La composante di-
électrique de 'onde H est quant a elle absorbée de facon non-spécifique : ce phénoméne interfére avec
les échantillons contenant de 1’eau, ce qui peut géner les mesures. Afin de limiter ces perturbations,
il est nécessaire de placer 1’échantillon au nceud de 'onde diélectrique, c’est-a-dire a I’emplacement
qui correspond au ventre de I'onde magnétique. Dans cette configuration, I’eau absorbe moins 'onde
électromagnétique. Cette contrainte limite la taille des échantillons sur lesquels on peut effectuer des
mesures.

Bande X Pour des échantillons aqueux en bande X, on peut travailler sur les échantillons de 1cm de
large et de Imm d’épaisseur. Les échantillons non-aqueux peuvent mesurer jusqu’a lem de diamétre.
Le placement de I’échantillon dans la cavité au nceud de la composante diélectrique est illustré en
figure 10.

Bande L En bande L, ’eau absorbe beaucoup moins les micro-ondes, et il est possible théoriquement
de faire des acquisitions sur des échantillons plus grands : la difficulté technologique est cependant de
réussir a obtenir une onde stationnaire sur la taille de I’échantillon grace & ’adaptation d’impédance.
Actuellement, la machine RPE en bande L de I"Université Paris Descartes permet de faire des acqui-
sitions sur des échantillons, aqueux ou non, de 36mm. Le placement de I’échantillon et ’adaptation
d’impédance requise en bande L sont illustrés en figure 11.

A =30cm

s
N

® adaptation d'impédance

F1cURE 10 — Cavité de résonance en bande X FIGURE 11 — Adaptation d’impédance en bande L

1.5 Modulation d’amplitude

La perturbation de la stationnarité de ’'onde permet d’estimer le nombre d’électrons ayant effectué
une transition électronique, via la mesure de la fuite énergétique. Cependant, il est plus facile techni-
quement de mesurer une différence d’énergie entre deux instants successifs qu’une énergie a un instant
donné. C’est pourquoi la mesure de la fuite énergétique est effectuée grace au procédé de modulation
d’amplitude. Il consiste & faire varier trés rapidement de quelques milliteslas le champ magnétique
B(t), a une fréquence de 10°Hz. Les bobines qui créent le champ B(t) sont incapables de le faire varier
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a cette fréquence. On rajoute pour cela une paire de petites bobines, appelées coils, qui créent ce champ
magnétique oscillant.

Dans le cas de la bande X, les coils sont directement intégrés au sein de la cavité, comme le montre
la figure 12 présentant une cavité de bande X dépourvue de ses caches latéraux. Dans le cas de la
bande L, les coils sont fixes et attachés aux bobines générant le champ B.

FIGURE 12 — Coils en bande X

Lors de I'acquisition expérimentale, le champ magnétique B(t) conserve la méme valeur B pendant
quelques dizaines de millisecondes. Grace a la modulation d’amplitude, le champ magnétique total
oscille trés rapidement entre B — §/2 et B + 0/2, ou § est le paramétre de modulation d’amplitude.
L’énergie oscille ainsi trés rapidement entre les valeurs E; et Es, et la mesure est effectuée sur la
différence F5 — E7. Plus le temps passé sur chaque valeur de champ B est long, plus la mesure sera
précise et moins elle sera contaminée par du bruit. Ce procédé est illustré en figure 13.

Ainsi, le profil d’absorption n’est plus une courbe assimilable & une gaussienne, mais la dérivée
discréte de celle-ci, comme présenté en figure 14. Ce profil est appelé un spectre. Le spectre est un
élément caractéristique de I'espéce paramagnétique étudiée. Le spectre sera noté hg a partir de la
partie suivante.

Energie
il EB+4/2) - EB-4/2)
A
Ey
Eq

B,

»

Champ magnétique B

>
>

B-6/2 B+4/2 Br Champ magnétique B

FIGURE 13 — Modulation d’amplitude FIGURE 14 — Spectre RPE
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1.6 Quelques exemples de spectres

TAM La figure 15 présente le spectre d’une espéce radicalaire particuliérement utilisée en RPE :
le triarylmethyl, aussi appelé trityl ou TAM. Plus précisément, il s’agit de la molécule Tetrathiatria-
rylmethyl tris-(8-carboxyl-2,2,6,6-tetramethyl benzo-[1,2-d ;4,5-d2|bis[1,3] dithiol-4-yl)methyl sodium
sal.

L’acquisition a été effectuée en bande L, avec une valeur de modulation d’amplitude de 0.2G. Ce
radical présente une raie bien nette, dont la largeur est trés sensible & la pression partielle de dioxygéne,
ce qui en fait un composé utile en oxymétrie pour la mesure de pOs.

x105

Intensité (U.A.)

2t 4

3915 392 3925 393 3935 394 3945 395 3955 396

Champ magnétique (G)

FIGURE 15 — Spectre du TaAM

Effet de la modulation d’amplitude D’un point de vue expérimental, le choix du paramétre § de
la modulation d’amplitude est important. Si § est petit, le spectre est trés resserré mais peu amplifié.
Au contraire, si 0 est grand, le spectre est amplifié mais élargi et déformé. La figure 16 présente
Iinfluence de la modulation d’amplitude sur le spectre précédent, avec § qui varie de 0.6G a 20G. On
observe bien une augmentation progressive de I'amplitude, peu & peu remplacée par un élargissement
du spectre.

Toutes les acquisitions présentées dans le cadre de ce manuscrit ont été menées en choisissant
un paramétre de modulation d’amplitude équilibrant les deux effets décrits précédemment : & la fois
suffisamment grand afin d’avoir une amplification du spectre, et suffisamment petit pour ne pas élargir
la raie. Dans le cas de la figure 16, le choix effectué aurait été de 2G.

La problématique de la modulation d’amplitude ainsi que le cas particulier de la surmodulation et
de ses effets bénéfiques, sont étudiés en détail par Nghia Tran Duc dans le cadre d’un doctorat encadré
par Sébastien Li-Thiao-Té et Yves-Michel Frapart. Les effets de ce paramétres ne sont par conséquent
par davantage développés ici.
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FIGURE 16 — Influence de la modulation d’amplitude

Spectre a N raies Le spectre présenté en figure 18 est celui du TEMPO, une molécule stable de
nitroxyde, présentant un électron célibataire sur I’atome d’oxygéne, couplé avec un atome d’azote, dans
la configuration de la figure 17. Plus précisément, il s’agit de la molécule (2,2,6,6-Tetramethylpiperidin-
1-yl)oxyl. La présence concomitante du spin électronique de 1’électron libre et du spin nucléaire de
I’atome d’azote provoque une interaction de spin. La formule donnant le nombre total de raies d’un
spectre est

Nombre de raies = 2nl +1 (7)

ot I est le nombre de spin nucléaire de ’atome qui interagit, et n le nombre de tels atomes. Dans le
cas du TEMPO, un seul atome d’azote de spin nucléaire I = 1 interagit avec le spin électronique, donc
le nombre de raies attendues est bien de 2 x 1 x 1 + 1 = 3. Le spectre 18 présente bien trois raies,
comme attendu.

Les mécanismes particuliers conduisant & 'apparition et & la répartition de ces raies ne sont pas
présentés plus précisément dans le cadre de ce manuscrit. Il importe seulement de retenir que les
spectres de résonance paramagnétique électronique peuvent revétir plusieurs formes : cette propriété
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sera utilisée dans la partie VI concernant la séparation de sources.
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FIGURE 17 — Molécule TEMPO 2 .

340 360 380 400 420 440 460

Champ magnétique (G)

FIGURE 18 — Spectre du TEMPO

2 Imagerie

Gréace a la spectroscopie par résonance paramagnétique électronique, on peut obtenir la signature
spectrale d'une espéce paramagnétique, ce qui caractérise 1’espéce. Mais on ne peut rien dire quant
A sa répartition spatiale au sein de I’échantillon. Afin d’obtenir des informations sur la localisation
de l'espéce paramagnétique, on peut utiliser la technique de I'imagerie par résonance paramagnétique
électronique, ou IRPE.

Dans le cas de la spectroscopie, le champ magnétique est variable en temps mais uniforme dans
I’espace. Dans le cas de 'imagerie, le champ magnétique est variable en temps et également variable
dans l'espace. Cette variation du champ magnétique dans l’espace est obtenue grice a 'ajout d’un
gradient de champ dans une direction donnée de 1’espace.

2.1 Gradients de champ

Les gradients de champs sont obtenus par une paire de bobines supplémentaires qui créent un
champ magnétique orienté variant linéairement dans la direction du gradient, qui s’additionne au
champ magnétique B(t) décrit en section 1.2. L’intensité du gradient est u, dont Punité est le G.cm™?,

et sa direction 6 = (61, 62) en coordonnées sphériques. Le gradient de champ magnétique ainsi créé est

Y = peg (8)

ol ey = (1,61,602) est le vecteur unitaire de direction 6 exprimé en coordonnées sphériques. Sur les
machines d’imagerie RPE de I’Université Paris Descartes, le gradient peut monter jusqu’a 180 G.cm ™!
en bande X, et jusqu’a 50 G.cm ™! en bande L.
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Le champ magnétique total au point x de I’espace et au temps ¢ est donc égal &
B(x,t) = B(t) +v-x (9)

Grace a l'ajout de ce gradient et pour une valeur B fixée de B(t), le champ magnétique B(x,t)
n’est égal au champ magnétique de résonance B, que sur un plan donné de ’espace, appelé plan de
résonance. En déclenchant une acquisition dans cette configuration, on ne mesure que la réponse des
espéces paramagnétiques présentes sur ce plan, et non plus la réponse sur ’ensemble de la cavité,
comme dans le cas de la spectroscopie.

2.2 Images 1D

Le procédé d’acquisition est ensuite le méme que pour la spectroscopie : on augmente progressive-
ment la valeur du champ magnétique B, sans toucher & l'intensité du gradient qui est fixe pour la durée
de l'expérience. Le plan de résonance se décale alors dans la direction de son vecteur normal eg. Le
spectre que ’on obtient peut s’interpréter comme une image 1D : une amplitude élevée mesurée & une
abscisse B donnée signifie qu’il y a des radicaux libres sur le plan de résonance associé au champ B, et
au contraire un signal nul signifie qu’il n’y a pas de radicaux sur le plan de résonance associé. L’image
1D différe du spectre de référence dans le sens ol elle dépend de la position spatiale du radical, tandis
que le spectre dépend uniquement de la nature et de la quantité totale de radical au sein de la cavité.

La figure 19 montre un exemple d’image 1D mesurée en bande X, pour un gradient de 57.6 G.cm™*
orienté dans la direction § = (0,90) en degrés. On observe trois pics sur cette image 1D, on peut donc
supposer que le plan de résonance traverse successivement trois zones contenant des radicaux libres. On
remarque également que le rapport signal sur bruit est significativement plus élevé que pour les spectres
présentés dans la section 1. Ce phénoméne est attendu, car la quantité d’électrons libres subissant le
phénomeéne de résonance est beaucoup plus faible sur un plan de 'espace que dans la totalité de la
cavité. Le signal est donc plus faible, tandis que le bruit apporté par le dispositif analogique de mesure
reste constant, d’out 'augmentation du rapport signal sur bruit.
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FIGURE 19 — Image 1D

2.3 Images 2D

Lorsque l'on acquiert un ensemble d’image 1D en faisant varier 1'une des coordonnées de I’angle
6 = (61,02), on obtient une image 2D. La figure 20 présente quelques images 1D obtenues pour une
valeur fixée 01 = 0°, et différentes valeurs 65 = 0°, 30° et 60°, mesurées sur le méme échantillon que
celui de la figure 19.
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FI1GURE 20 — Ensemble d’images 1D

L’ensemble des images 1D d’un méme échantillon, parfois appelées spectres, se nomme un sino-
gramme. On représente plus couramment le sinogramme sous la forme d’une image que d’une collection
de spectres. Le sinogramme correspondant & ’acquisition de I’échantillon des images 1D des figures 19
et 20 est montré en figure 21.

L’acquisition de ce sinogramme a été effectuée en choisissant successivement 180 orientations dif-
férentes pour le gradient de champ, que I'on retrouve en abscisse. Le balayage en champ magnétique a
quant & lui concerné 1300 valeurs de champ, que 1’on retrouve en ordonnée. Ce sinogramme est donc
une image en niveau de gris de taille 1300 par 180, ot I'intensité de chaque pixel représente la réponse
des électrons situés sur le plan de résonance.
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FI1GURE 21 — Sinogramme

Cette représentation du sinogramme confirme I’hypothése que 1’échantillon présente une réparti-
tion d’espéce paramagnétique en trois endroits alignés : lorsque A3 = 90°, le gradient de champ est
paralléle a cet alignement, et le plan de résonance traverse successivement les zones ot se trouvent les
radicaux libres, comme illustré en figure 22 ; et lorsque 62 = 0° ou 6 = 179°, le gradient de champ est
perpendiculaire & cet alignement, et le plan de résonance rencontre donc les trois zones radicalaires
simultanément, comme sur la figure 23.
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FIGURE 22 — Gradient paralléle F1GURE 23 — Gradient perpendiculaire

Cette lecture empirique du sinogramme est confirmée par la nature de I’échantillon ’ayant engendré,
présenté en figure 24. 11 s’agit d’une impression sur papier de trois symboles — pique, tréfle et carreau —
réalisée & I'aide d’une encre ayant des propriétés paramagnétiques.
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FIGURE 24 — Echantillon pique-tréfle-carreau

2.4 Images 3D

Une acquisition 3D suit le méme principe qu'une acquisition 2D, a la nuance prés que l'on fait
varier les deux angles 61 et 5. La collection de spectres obtenue, indexée par les deux paramétres
d’angle, est présentée soit comme un sinogramme avec une double-indexation en abscisse, soit comme
un ensemble de sinogrammes acquis pour différentes valeurs de 6;.

L’acquisition 3D présentée dans cette section résulte de la procédure suivante : une pate alimentaire
de type fusilli a été imbibée d’une solution de TEMPO pendant une nuit, extraite de sa solution et
mesurée en bande L avec une modulation d’amplitude de 0,6G. L’échantillon d’une longueur de 3cm
est visible en figure 25.

Le spectre du TEMPO est le méme que celui présenté dans la section 1.6, qui est ici repris dans la
figure 26. Le sinogramme de la fusilli est présenté en figure 27. L’ordonnée en champ magnétique ainsi
que le niveau de gris de chaque pixel qui représente I'intensité de la mesure ne changent pas la lecture
par rapport a une acquisition 2D. Cependant, les deux angles 67 et 65 sont présents en abscisse, et il
convient de découper verticalement ce sinogramme 3D en autant de sinogrammes 2D que de valeurs de
I’angle 8;. Dans ce cas particulier, 961 projections ont été effectuées, ce qui correspond & 31 mesures
de 61 a multiplier par 31 mesures de 6.

La figure 28 présente cette méme acquisition sous la forme de plusieurs sinogrammes 2D, pour
quelques valeurs de 60 sélectionnées entre 2,9° et 177,1°. Tout comme sur la figure 16, les descriptions
des axes ont été enlevées pour faciliter la lecture. Comme indiqué sur la figure du milieu en bas,
I’abscisse représente les angles 65 variant eux aussi entre 2,9° et 177,1°. L’ordonnée indique la valeur
de mesure du champ magnétique exprimée en gauss, et le niveau de gris de chaque pixel correspond a
I'intensité de la mesure.
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FIGURE 26 — Spectre de la fusilli
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FIGURE 27 — Sinogramme 3D de la fusilli
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FI1GURE 28 — Collection de sinogrammes 2D de la fusilli
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Deuxiéme partie
Probléme direct

L’imagerie par résonance paramagnétique électronique consiste & déterminer une grandeur non
directement observable : la répartition d’une espéce paramagnétique au sein de 1’échantillon, & partir
d’un ensemble de mesures sur une grandeur observable : les spectres de résonance, c’est-a-dire le
sinogramme.

L’objectif de cette partie est d’exprimer le modéle mathématique entre la répartition d’une espéce
paramagnétique au sein de I’échantillon et le sinogramme obtenu & la suite du processus de mesure. On
s’intéresse ici au cas particulier ot un seul type de radical libre est présent dans 1’échantillon étudié.
Le cas avec deux types de radicaux ou plus est étudié dans la partie VI concernant la séparation de
sources. La premiére section concerne la formalisation mathématique du procédé expérimental décrit
dans la partie précédente, et la seconde section étudie en détail les propriétés mathématiques de ce
modéle.

3 Modéle de formation du sinogramme

3.1 Sinogramme

La quantité d’énergie absorbée par les électrons situés au point x € R? est directement proportion-
nelle & la quantité v(x) de radical libre en ce méme point [31]. Cependant, les limitations physiques du
procédé expérimental ainsi que la mesure effectuée via le procédé de modulation d’amplitude, décrits
dans la partie précédente, modifient la mesure de la quantité d’énergie absorbée selon une distribu-
tion spectrale caractéristique : le spectre de résonance paramagnétique électronique, noté hg. Comme
expliqué dans la section 2.1, le champ magnétique est égal au sein de la cavité a

B(x,t)=B(t)+v-x (10)

avec v = uey le gradient de champ d’intensité u et de direction €. On déduit que ’énergie absorbée
par les électrons libres au point x, modulée par la valeur du spectre hg au champ B(x,t), vaut

Eaps(x) = v(x) ho (B(t) + v - x) (11)

Cependant, le dispositif de mesure ne permet pas de connaitre la quantité d’énergie absorbée en le
point x spécifiquement, mais seulement sur I’ensemble de la cavité de résonance en mesurant la rupture
de stationnarité de I'onde H. C’est pourquoi 'information brute fournie par le dispositif d’imagerie
RPE pour chaque valeur du champ B et d’orientation € du gradient de champ consiste en l'intégrale
de ’énergie absorbée sur tout le domaine spatial

So(B,0) = /Rgv(x)ho (B(t) + pey - x) dx (12)

Il s’agit de la formulation mathématique du sinogramme Sy, évalué en le champ magnétique B
et lorientation 6 du gradient de champ. On omet dans la suite de ce manuscrit la dépendance en
temps qui sera considérée implicite : le champ magnétique global généré par les bobines principales est
désormais noté B plutot que B(t).
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3.2 Transformée de Radon

Chaque point x € R? de Iespace se décompose pour chaque orientation 6 de facon unique en
X =reyp+z (13)

avec z € Hy ot Hy est 'hyperplan orthogonal & ey passant par 'origine, comme illustré sur la figure 29.
En remarquant que eg - x = r, on peut réécrire le sinogramme grace a la décomposition (13) en

So(B,8) = /R (/He v(reg + z)dz> ho(B + pr)dr (14)

La différence entre les formules (12) et (14) consiste en le domaine d’intégration : elle est menée sur
R? dans le premier cas, et sur une superposition de plans orthogonaux 4 la direction ey dans le second
cas. Cette manipulation fait apparaitre la transformée de Radon 3D de la quantité v & I'orientation 6,
notée Ryv et définie pour tout r € R par

Ryv(r) = /H v(reg + z)dz (15)

Si v appartient a I'espace L'(R?), la transformée de Radon de v est bien définie, et consiste en
la formulation mathématique de la projection de v sur tous les hyperplans orthogonaux a toutes les
droites passant par 'origine. La figure 29 illustre la transformée de Radon : évaluée en 'orientation
et en le point r, elle correspond a l'intégrale de la quantité v évaluée sur ’hyperplan paralléle & Hy
passant par le point de coordonnées sphériques (r, 61, 602), mis en évidence en rouge.

Grace a cette notation, on peut donc simplifier I’écriture du sinogramme en

So(B.0) = /]R Rov(r)ho(B + ur)dr (16)

\J

FIGURE 29 — Transformée de Radon 3D
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3.3 Convolution avec le spectre

Le sinogramme Sy et le spectre hg dépendent tous les deux du champ magnétique B, qui varie
linéairement dans ’espace. Le rapport entre le champ magnétique et la position spatiale est le gradient
de champ d’intensité p. Afin d’exprimer le sinogramme et le spectre en fonction de la distance algébrique
au plan orthogonal au gradient de champ et passant par le centre de la cavité, notée s, on regarde les
conséquences du changement de variables

B=—us (17)

On introduit les notations suivantes correspondant au sinogramme et au spectre exprimés en posi-
tion spatiale plutét qu’en champ magnétique

So(s) = So(—ps,0) et h(s) = ho(—ps) (18)

On obtient alors So(s) = / Rov(r)ho(—ps + pr)dr (19)
R

= / Rov(r)h(s — r)dr
i

= (h* Ryv)(s) (20)

ol * représente la convolution de Ryv avec le spectre h. Ainsi pour tout angle 8 = (61,0) € R?, le
modéle de formation du sinogramme est

Sp = h * Rgv (21)

3.4 Transformées de Radon 2D et 3D

Cependant, les acquisitions IRPE ne se sont pas systématiquement menées en 3D, mais le plus
souvent en 2D voire en 1D, comme expliqué dans la section 2. Il convient donc d’expliciter plus
précisément le modéle de formation du sinogramme dans le cas 2D, et son rapport avec le cas 3D.

Pour les acquisitions 2D, il s’agit de fixer 'un des deux angles, par exemple 6; = 0. Le gradient de
champ est ainsi supporté dans I’espace par le vecteur egd = (1,0, 62) en coordonnées sphériques, que I'on
exprime en 2D dans le plan 6; = 0 comme e2¢ = (1,63) en coordonnées polaires ou e2? = (cos 6, sin ;)
en coordonnées cartésiennes.

La transformée de Radon 2D de la quantité u € Ll(RQ) est définie a l'orientation # € R pour tout
r € R par

Ryu(r) = /H u(reg + z)dz (22)

ou Hy représente ici la droite du plan orthogonale au vecteur ezd passant par ’origine. L hyperplan
Hy est donc une droite du plan et non plus un plan de I’espace comme dans le cas 3D. La figure 30
illustre la transformée de Radon 2D sur une quantité u représentant une étoile.
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(r,0)

Y

FIGURE 30 — Transformée de Radon 2D

La quantité u € Ll(RQ) a laquelle s’applique la transformée de Radon 2D consiste en la projection
de la quantité v € L*(R?) sur le plan 6; = 0. En effet, on a pour tout # € R

R = R 4y (23)

ou R*? représente la transformée de Radon 3D définie dans 'équation (15) et R?? représente la trans-
formée de Radon 2D définie dans I’équation (30).

Dans toute la suite de ce manuscrit, les simulations et les expériences considérées sont conduites
en 2D. C’est pourquoi la notation Ryu se rapporte désormais a la transformée de Radon 2D définie
dans léquation (30), ot 'angle # appartient & R et ot la quantité u appartient a 'espace Ll(RQ). Ce
travail peut cependant se généraliser au cadre 3D.

4 Propriétés du modéle

Cette section étudie les propriétés mathématiques du modéle direct, qui seront utiles afin de mener

a bien la résolution du probléme inverse. On rappelle le lien entre le sinogramme, le spectre et 'image
pour tout angle 8 € R

Sg = hx* Rgu (24)

4.1 Applicabilité de la transformée de Fourier

On voudrait appliquer la transformée de Fourier au modéle direct (24) . On fait pour cela ’hypotheése
que la répartition v de ’espéce paramagnétique appartient a ’espace Ll(RQ). En effet, d’un point de
vue expérimental, ’échantillon est borné dans ’espace et ’acquisition se fait au sein d’une cavité,
qu’elle soit physique ou virtuelle : la quantité u est raisonnablement supposée bornée de support fini,
ce qui la rend intégrable. On a ainsi

/ lu(x)]dx < 400 (25)
RQ
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Pour un angle # € R donné, la propriété Reu € LI(R) en découle immédiatement. En effet, la
transformée de Radon n’est qu’'une fagon différente d’intégrer I'image v dans le plan. On vérifie bien

/R | Rou(r)|dz = /R

0
g// |u(reg + z)| dzdr
R JH,

g/ lu(x)|dx < +o00
R2

dr

/ u(reg + z)dz
H,

De la méme fagon, le spectre h se modélise en toute généralité comme une dérivée discréte d’un
mélange de gaussiennes et de lorentziennes. On peut donc supposer que la quantité h appartient a
I'espace L' (R).

On rappelle ci-dessous la définition de la transformée de Fourier choisie dans le cadre de ce ma-
nuscrit, précisant la convention de normalisation choisie, ainsi que le théoréme de convolution et sa
preuve.

Transformée de Fourier On note F la transformée de Fourier définie pour tout f € L*(R) par

VE € R, F(f)(€) = / f(a)e 27 dr (26)

de transformée inverse

Vo e R F o)) = [ gl g (27)
R
Théoréme de convolution Soient f et g € L'(R). On définit f * g la convolution de f et g par

VyeR, (fxg)y) = / F(2) gly — z)de (25)

Alors f x g appartient a L' (R) et
F(fx9) = F(f) x F(g) (29)

Preuve On vérifie bien que f* g est dans 'espace Ll(R) grace a 'application du théoréme de Fubini
appliqué a des quantités positives. De méme, ’application du théoréme de Fubini permet d’intervertir
les intégrales dans le calcul des transformées de Fourier de f * g et du produit de celles de f et de g,
ce qui donne ’égalité recherchée. O

Comme h et Ryu appartiennent a L'(R), on peut appliquer le théoréme de convolution a 'équa-
tion (24) pour un angle 6 € R fixé

F(S9) = F(h) x F(Rou) (30)

que l'on note plus simplement de la fagon suivante pour tout & € R

o~ —

So(€) = h(€) Rou(€) (31)
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4.2 Théoréme de la coupe centrale

L’équation (31) donne la relation entre les transformées de Fourier du sinogramme, du spectre,
et de la transformée de Radon de 'image, faisant ainsi apparaitre le terme ﬁg\u. Cette quantité peut
s’exprimer plus directement grace & la transformée de Fourier de 'image, en appliquant le théoréme
de la coupe centrale [16].

Théoréme de la coupe centrale Soient ¢ € R et § € R. Soient v € L' (R) et Rpu sa transformée
de Radon en langle . En notant ey = (cosf,sin @) le vecteur unitaire d’angle 6, on a

Rgu(§) = il(Sey) (32)

En d’autres termes, pour tout point de I'’espace de Fourier, la transformée de Fourier de la transfor-
mée de Radon de I'image le long de la droite d’angle  passant par l'origine est égale a la transformée de
Fourier de I'image. On a donc égalité des transformées de Fourier de Ryu et de u sur un réseau polaire.
D’un point de vue implémentation, ce théoréme a des conséquences pratiques qui seront discutées lors
du passage du modéle continu au modéle discret, dans la section 13.

Preuve Calculons les transformées de Fourier des quantités Ryu € L' (R) et u € L*(R?) en les points
qui nous intéressent. Pour tout = € R et 0 € R, la transformée de Radon de u peut s’écrire

Rou(z) = /Ru(xeg + yep)dy (33)

avec e) = (sin@, — cos ) le vecteur unitaire perpendiculaire au vecteur ep. Sa transformée de Fourier
au point ¢ € R vaut

Eg\u(g) = / Ryu(z)e 2™ 8dx = / / u(z cosf + ysin b, zsin§ — y cos §)e 2" S dxdy (34)
R RJR
De méme, la transformée de Fourier de v au point ey vaut
u(€ep) = u(£cosh, Esinh) = / / u(z, y)e 2 (@8 cos O4yesind) gy, (35)
R JR

://u(x’y)e—ZiﬂE(afcos9+ysin9)dxdy (36)
RJR

On effectue ensuite le changement de variables

X xcosf + ysinf — x = Xcosf+Ysin
Y =uzsinf —ycosf y = Xsinf —Y cosf

cosf) sinf

dont le jacobien sinf  —cosd

vaut 1. On réécrit donc I’équation (36) en

u(§eg) = / / u(X cosf + Ysin, X sinf — Y cosf)e 2" XdXdAY (37)
R JR

La comparaison des équations (34) et (37) donne 1’égalité ﬁg\u(g) = u(&ey). O
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Le théoréme de la coupe centrale appliqué a I’équation (31) permet de s’affranchir de la transformée
de Radon au bénéfice de la transformée de Fourier. On obtient alors la relation

Se(€) = h(€)u(gep) (38)

qui permet de donner la définition de 'opérateur A qui sera utilisé dans toute la suite de ce manuscrit,
que P’on définit dans un premier temps sur I’espace de Schwartz S(R?).

Définition Soit h € L' (R?). L’opérateur A relatif au spectre h est défini par

A:| SR?) — S(R*C)

u —  Au tq Y (€,0) € R? Au(E,0) = E(g) u(Eep) (39)

Cet opérateur devrait en toute rigueur étre noté A car il dépend du paramétre h. L’abus de
notation A a la place de Aj, ne préte pas a confusion, mis & part dans la partie VI, ott une notation
adéquate sera introduite.

4.3 Extension dans L?

La transformée de Radon est traditionnellement définie sur I'espace de Schwartz S(R?). Par simili-
tude, 'opérateur A est lui aussi défini sur S(R?). Afin de manipuler plus aisément cet opérateur, il est
judicieux de le prolonger contintiment dans I’espace LQ(RQ) comme pour la transformée de Fourier.

Le spectre h utilisé dans la définition (39) est la dérivée d’une combinaison linéaire finie de distri-
butions gaussiennes et lorentziennes, que 1’on note g. Leurs transformées de Fourier h et g sont donc
a décroissance rapide. Contrairement a la transformée de Radon seule, I'opérateur A peut donc étre
facilement prolongé a LQ(R2) par continuité, ce qui permet de définir formellement son adjoint.

Proposition L’opérateur A défini sur S (RQ) admet un unique prolongement continu de l’espace
L*(R?) dans I’espace L*(R x [0, 7], C).

Preuve Puisque et g sont & décroissance rapide et donc bornées, il existe ¢ > 0 choisi comme dans
la figure 31 tel que pour tout £ € R,

[1(€)]? = 4n*e2[g(€)]* < min(4n2€2(|g]|%. I[h]%,) < clé].

4m*€2|gll%,

Fi1GURE 31 — Choix du paramétre ¢
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Donc, pour tout u € S(RQ)

0 R|Au£9\d£d9—//| i(ceq)|2ded0

c / / €| [i(ceq) 2dedt
T —+oo
—e [ /0 [(€es) Pededo
:c/ |(w)|?dw
R2

=c [ |u(z)*ds
R2

La conclusion provient de la densité de S(R?) dans L?(R?). O

Redéfinition L’opérateur A relatif au spectre h admet une définition étendue par

A:| L*(R?*) — L*R x[0,7],C)
u o Autq Y (€,0) € R x [0,7], Au(§,0) = h(E) lSeo)

4.4 Fonction d’étalement du point

La proposition suivante donne une fagon simple de calculer 'opérateur A* A, ou A* représente I'opé-
rateur adjoint de A. Cette expression apparait de fagon récurrente dans les algorithmes de minimisation
proposés dans la partie IV.

Théoréme Pour tout v € L*(R?), on a
A*Au=k=x*u (41)

ot la fonction d’étalement du point k, aussi appelée point spread function est définie pour tout z € R?
par

k(z) = /O /R Ih(€)[2e2imEme0 qedp (42)

Preuve Calculons d’abord opérateur adjoint A* : L*(R x [0, 7r], ) — L*(R?) qui est défini grace a
I’extension continue de la proposition précédente. Pour tout v € L'(R?)NL*(R?) et v € L*(Rx [0, 7], C)

L [ 1@ oie. o) ddvde < oAl ol @nnc) <00 (@3
R

On peut ainsi appliquer le théoréme de Fubini pour montrer que

(Au,v) = /0 /RAU(E,F)) v(&,0) d¢db

_ /0 i /R 7€) ( /R u(w)emeren d;v) (€, 0)dedo
_ /]R () ( /0 ! /R () V€, 0) e 2imEwen d§d0> do
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ot v(&, ) représente le conjugué complexe de v(&,0). En identifiant ce dernier avec (u, A*v), pour tout
u € L*(R?) N L?(R?) qui est dense dans L?(R?), nous avons I’expression de I'opérateur adjoint

= [ [ B vie,0) e dgap (14)
-t JR
ce qui permet de calculer A* Au. En effet, pour tout u € L*(R?) N L?*(R?) et tout = € R?

(A* Au)( / / h(€) Au(€, ) ™% d¢dh

/ / (/ u(y)e —2ingy-eq ) 2iméx-eq dedo
/ (/ /|h )|2e2imé(@=y)-eo dgda)

— [ ulw)ble ) dy
R2
= (ux k) (@)
ou la troisiéme égalité est & nouveau une conséquence du théoréme de Fubini, puisque

L [t Ry dedsay < mlulsen [fllzzgo < .

Il reste & montrer que (41) est également satisfaite quand u € L?*(R?). En observant que |ﬁ| est
pair puisque h est & valeurs réelles, on peut déduire que

[ﬂ/ (©)2e2imEme0 dedp
/_ ] / EIFEOR(E)]e2 e dedp

/ ()R] du.

Puisque w + |§(|w|)h(|w|)| appartient a L*(R?), sa transformée de Fourier inverse k appartient a
L?(R?) également, et I’application u — k % u peut étre prolongée en un opérateur continu de L*(R?)
vers L (R?). De plus, A* A est continu de L*(R?) vers lui-méme, et la conclusion suit avec un argument
de densité.

5 Bruit des données

5.1 Facteurs de bruit

Divers facteurs déterminent l'intensité du bruit présent dans les acquisitions de spectres et de
sinogrammes. Le premier de ces facteurs est le temps d’accumulation des données par point de mesure,
qui correspond & une position fixée du plan de résonance. Plus le temps de mesure par point est éleveé,
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moins le signal sera bruité car davantage d’électrons auront effectué une transition durant ce laps de
temps, augmentant d’autant le signal de réponse.

Le second facteur est la modulation d’amplitude : bien choisi, ce paramétre augmente le rapport
signal sur bruit en amplifiant le signal.

Un autre facteur intervenant dans le bruit obtenu est la puissance de I'onde micro-onde H. Par
exemple sur la molécule TAM, ce paramétre influe sur le rapport signal sur bruit d’une facon non-
linéaire, ni méme croissante.

5.2 Bruit gaussien

Conformément a I’hypotheése effectuée dans [32], [19] et [33], nous supposons que les données d’acqui-
sitions sont corrompues par un bruit blanc gaussien additif, a la fois sur le spectre et sur le sinogramme.
Cette hypotheése est en voie de confirmation par Nghia Tran Duc dans le cadre d’un doctorat encadré
par Sébastien Li-Thiao-Té et Yves-Michel Frapart.

Le modéle de formation du sinogramme devient pour chaque angle § € R

So(r) = (hx Reu)(r) + n(r) (45)

ou n représente un bruit blanc gaussien de variance inconnue.
L’équation (45) constitue le modéle direct de formation du sinogramme.
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Troisiéme partie
Probléme inverse

Dans la partie précédente, nous avons modélisé la réponse d’'une machine d’imagerie RPE & un
échantillon placé en son sein. Une fois acquis le spectre h et le sinogramme S, I’objectif est de retrouver
la répartition u de I’espéce paramagnétique étudiée. Il s’agit d’un probléme inverse, dont cette partie
va détailler les contours.

6 FEtat de ’art

6.1 Reétroprojection filtrée

L’approche classique pour la reconstruction d’images RPE est la rétroprojection filtrée associée a
une étape de déconvolution. C’est notamment le choix effectué par les logiciels commerciaux fournis
avec les dispositifs d’imagerie RPE, comme Xepr [17]. La rétroprojection filtrée est expliquée en détail
dans le cas de la tomodensitométrie dans [15], plus connue sous le nom de computerized tomography
(CT). Méme si la rétroprojection filtrée est une méthode simple et rapide [34], elle souffre de défauts
majeurs [35] : le rétroprojection filtrée requiert des angles d’acquisition uniformément répartis, et n’est
pas robuste a un faible nombre d’angles d’acquisitions.

Le développement actuel de 'IRPE se dirige vers 'imagerie in vivo ainsi que les applications cli-
niques [22] [4] : parce que les temps d’acquisition sont particuliérement longs en RPE;, il est judicieux
de réduire I’échantillonnage, ce qui n’est pas possible dans le cadre d’un traitement traditionnel des
données. Des améliorations de la rétroprojection filtrée ont été proposées spécifiquement pour I'ima-
gerie RPE [36]. Malheureusement, les problématiques de rétroprojection, déconvolution, défloutage et
débruitage y sont traitées comme des problémes séparés, ce qui méne a des erreurs cumulatives.

6.2 Meéthodes variationnelles

Les méthodes variationnelles sont au contraire bien adaptées pour considérer la reconstruction
comme un probléme global plutét que comme la somme de plusieurs sous-problémes. L’image u désirée
est obtenue a partir du spectre h et du sinogramme S en résolvant le probléme

1
argmin - {|Cu — S|12 + AG(u) (46)

ou le modéle direct d’un dispositif d’imagerie RPE est noté dans le domaine spatial
Cu = hx*Ru (47)

Plusieurs termes de régularisation ont été proposés pour G(u) : [18] et [37] choisissent entropie de
Shannon qui permet d’éviter le phénomeéne de surapprentissage. Des régularisations de type Tychonov
lui sont préférés dans [19] et [38]. Cette derniére contribution reconstruit I'image w comme le minimiseur
de la fonctionnelle

1
argmin - |[Cu — S5 + ||Vl (48)
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Plus récemment, [20] a proposé une fonctionnelle qui prend en considération la parcimonie induite
par la norme L', en cherchant 'image u solution de

1
argmin - |[Cu— S||2 4 Aillully + A2 TV (u) (49)

ot le second terme TV(u) ~ ||Vu|; représente la variation totale de w. Les résultats numeériques
obtenus sont convaincants, bien que leur schéma de minimisation ne soit pas prouvé formellement et
puisse mener a de faux résultats de convergence. En effet, [20] résout le probléme (49) en le découpant
en deux sous-problémes résolus de fagon alternée : 'algorithme FISTA est tout d’abord appliqué a la
fonctionnelle (49) modifiée en supprimant le dernier terme, ce qui correspond a Ay = 0; et 'opérateur
proximal de A\ TV est ensuite appliqué a I'image obtenue, et ainsi de suite.

Une autre contribution [21] utilise la variation totale pour 'IRPE en résolvant

min TV(u) st. S=Cu (50)

Dans ce modéle, la contrainte dure sur 'attache aux données ne prend pas en compte le bruit de
nature gaussienne créé lors du processus d’acquisition. La minimisation est menée grace a 'algorithme
Adaptative Steepest Descent - Projection Onto Convez Sets (ASD-POCS) [39]. 11 s’agit d’un algorithme
itératif qui alterne la projection sur un convexe et descente de gradient. La projection est décomposée
en une étape d’attache aux données et une étape de positivité. La descente de gradient est appliquée
dans le cas de [21] & la variation totale : son gradient est régularisé au voisinage des points ou la norme
L' n’est pas différentiable.

7 Maximum a posteriori

7.1 Principe

Lors d’une acquisition IRPE, les données obtenues sont le spectre h spécifique & I'espéce parama-
gnétique étudiée, et le sinogramme S qui correspond & la concaténation de toutes les projections Sy.
L’objectif est d’extraire de ces données 'image u de répartition d’espéce paramagnétique ayant engen-
dré ce sinogramme. Pour cela, on utilise la méthode du mazimum a posteriori (MAP) : il s’agit de
sélectionner I'image v maximisant la probabilité d’avoir engendré le sinogramme S. On cherche donc
u la solution du probléme

@ = argmax P(u|S) (51)
u

Grace au théoréme de Bayes qui nous permet d’intervertir les probabilités conditionnelles, on obtient

P(S[u)P(u)
P(S)

U = argmax
u

= argrunax P(S|u)P(u) (52)

que l'on peut réécrire comme le minimiseur d’une somme de logarithmes

@ = argmin {—log P(S|u) —log P(u)} (53)
' @ o
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7.2 Interprétation

Le terme (a) représente la probabilité d’obtenir le sinogramme S a partir de I'image u : c’est le
terme d’attache aux données. Grace a la modélisation du probléme direct qui permet d’obtenir S a
partir de u, il est possible d’estimer cette probabilité, contrairement a la probabilité P(u|S).

Le terme (b) représente la probabilité d’obtenir I'image u, indépendamment de l'observation S :
c’est le terme de régularisation. Il s’interpréte comme une pénalité sur I'image u afin que celle-ci vérifie
des propriétés intrinséques satisfaisantes et décidées a priori. C’est pourquoi ce terme est parfois appelé
a priori.

8 Terme d’attache aux données

8.1 Elimination du bruit

On rappelle ici le modéle direct, donnant la relation entre le sinogramme S et 'image u, pour un
angle # € R donné
So(r) = (h* Rou)(r) + n(r) (54)

ol n est un bruit blanc gaussien. En supposant que le modéle de convolution du spectre avec la
transformée de Radon de I'image soit parfait, il ne reste qu’a se débarrasser du bruit gaussien exprimé
par

n =Sy — h* Rou (55)

On applique pour cela la norme L?, qui est le log-estimateur de vraisemblance pour éliminer un
bruit blanc gaussien, et on obtient le terme d’attache aux données

1
F(u) = §||h*R9u—S.9||§. (56)

8.2 Passage dans ’espace de Fourier

Afin de faciliter I’étude de la fonction F', on applique & (56) I’égalité de Parseval qui dit que ’énergie
d’un signal est égal a celui de sa transformée de Fourier

1 o
F(u) = 5 i Rgu — 513 (57)

D’apreés I’étude menée dans la section 4.1, I’'équation (57) peut se réécrire grace a l'opérateur A

1
F(u) = [ Au—d|l3 (58)
en posant la notation .
d= Sy (59)

qui représente la transformée de Fourier 1D du sinogramme acquis suivant ’angle 6.
Le terme d’attache aux données se réduit donc & la norme L? de Papplication affine v —s Au — d,
qui est une fonction facile a étudier.
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9 Termes de régularisation

9.1 Reégularisation par variation totale

Variation totale Le premier choix effectué pour le terme de régularisation est la variation totale.
Son intérét dans le domaine de la vision numeérique a été abordé pour la premieére fois par Rudin, Osher
et Fatemi [23]. Abrégée en TV, la variation totale s’exprime pour tout u € L par

Tv<u>=sup{/ wdiv | ¢ €€, o(x)] < 1} (60)
R2

ott C° désigne I'espace des fonctions de classe C*° sur un compact. Dans le cas d’une image u discréte
ou appartenant a espace W11, son expression se simplifie en

TV (u) = / IVl = [V, (61)
ol Vu représente le gradient u.

Modeéle TV  Une inversion satisfaisante de I’équation (54) s’obtient en résolvant

@ =argmin F'(u) + A TV(u) (62)
u
ou A\ est un coefficient équilibrant les effets du terme de régularisation et ceux du terme d’attache aux
données. Il permet de choisir le niveau de bruit admissible.

L’intérét principal de ce choix de régularisation consiste en la netteté des images qu’elle reconstruit,
ainsi que sa capacité a reconstruire des images & partir de données incomplétes. Cette régularisation a
tendance a reconstruire des images qui sont constantes par morceaux, a cause de la norme L' appliquée
au gradient de I'image, ce qui renforce la parcimonie du gradient. On obtient donc des images présentant
un effet cartoon.

La variation totale est donc un terme de régularisation bien adapté aux images ne présentant
pas d’oscillations rapides. Si I'image recherchée posséde des zones oscillantes ou texturées, celle-ci
sont rendues homogénes par la variation totale. C’est pourquoi un second terme de régularisation
est introduit dans la section 9.2 ci-aprés. Une comparaison illustrée de ces deux régularisations est
présentée dans la section 10.

9.2 Régularisation par variation totale et curvelets
Inspiré de [40], le second modeéle proposé recherche I'image u sous la forme
u=c+t (63)

avec ¢ une image constante par morceaux de type cartoon et ¢ une image texturée. Afin d’obtenir
les propriétés désirées sur les deux sous-images, on applique & chacune une régularisation R adaptée.
L’image recherchée u s’exprime

U = arg min F(u) + Rcartoon(c) + Riexture (t) (64)

u
u=c+t
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Effet cartoon Comme expliqué dans la section précédente, on applique a I'image c la régularisation
par variation totale afin d’obtenir 'effet cartoon désiré. On définit donc Recartoon par

Rcartoon(c) = ATV(C) (65)

avec A le coefficient de pondération de la régularisation sur c.

Effet texture Afin d’obtenir une image de type texture, on recherche une fagon d’isoler la composante
texturée d’une image donnée. Plusieurs critéres ont été proposés dans la littérature pour caractériser la
partie oscillante de I'image. Ces critéres s’apparentent plus ou moins & la norme duale de la variation
totale : on peut citer div(BMO) [40], div(L>) [40], la norme de Besov homogéne Boéoo [40] ou la
norme de Sobolev homogéne H [41]. Plusieurs approximations numériques de ces espaces ont été
proposées [25]. La contribution [42] propose entre autres la norme L' comme caractérisation de la
partie oscillante de I'image.

En comparaison, la décomposition d’une image w en les composantes cartoon, texture et bruit n’a
été que peu étudiée. Osher et Vese [43] ont proposé de minimiser

lle+t—dll3 + ATV () + ullt|?,, (6)

ol

|- H’;.V_l est une norme de Sobolev homogeéne, d est la donnée bruitée et oti le reste d —c—1t représente
le bruit.p Comme il est difficile de séparer les textures d’un bruit gaussien, Brauer et Lorentz [44]
s’intéressent quant & eux au bruit impulsionnel.

Contrairement a [41] ou [25], notre objectif n’est pas ici d’obtenir la meilleure décomposition en
les composantes cartoon et texture, mais d’extraire la somme ¢ + t des données bruitées. Le critére
que nous avons sélectionné permet de séparer efficacement la texture et le bruit, et repose sur une
représentation parcimonieuse de la texture grace a la transformée en curvelets, introduite par Candeés
et Donoho [24].

La transformée en curvelets est une généralisation de la transformée en ondelettes : alors que
les ondelettes sont indexées par un paramétre de translation et un paramétre d’échelle, les curvelets
possédent en plus un paramétre d’orientation [45]. On note avec la lettre ¢ la famille des curvelets a
la position k, a 'orientation [ et & I’échelle j

(@) kol (67)

obtenues & partir d’une curvelet-mére décrite dans [45] par translation, rotation et dilatation par un
facteur d’échelle parabolique. Un coefficient en curvelet correspond au produit scalaire entre 'image
u € L*(R?) et la curvelet ¢; 4,
Gt = (U 0 1) (68)

La figure 32 montre un exemple de la transformée en curvelets de I'image barbara présentée en
figure 33a. Chaque imagette représente les coefficients des curvelets pour une orientation [ et une
position k& données. Plus 'imagette est grande, plus fine est ’échelle j des coefficients en curvelets.

Cette illustration visuelle confirme intuitivement que la transformée en curvelets fournit une repré-
sentation parcimonieuse des textures, et que I'information concernant les textures de I'image de départ
se retrouvent dans les valeurs élevées du paramétre d’échelle 5. Il est donc possible de caractériser la
partie texturée de I'image en minimisant la norme L' de la transformée en curvelets pondérée par le
paramétre d’échelle j.
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FIGURE 32 — Eléments d’une transformée en curvelets de I'image barbara

Frithauf, Pontow et Scherzer proposent dans [46] de caractériser la composante texturée en appli-
quant la norme L' & la transformée en curvelets pondérée

Wt = (wjt, 0jk1))jki (69)

ou le vecteur de pondération (w;); est choisi manuellement pour chaque image. Contrairement a [46],
nous proposons la formule de pondération automatique

w;=2""27 (70)

ou 7 est la dimension de I'espace dans lequel 'image est définie. Pour des images 2D, la norme L' de
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la transformée en curvelets ainsi pondérée s’exprime

IWelly =Y 4771t 900 (71)

Jiksl

Le choix de cette pondération peut se justifier par le fait que dans le cas ou la transformée en
curvelets est changée en une transformée en ondelettes, I’équation (71) est équivalente & la norme de
Besov homogéne Bfl [40] qui est proche de la norme de Sobolev Wl'l.

Afin d’extraire la composante texture désirée, on définit donc Riexture par la norme L' de sa
transformée pondérée en curvelets

Rtexture(t) = U”Wt”l (72)

avec u le coefficient de pondération de la régularisation sur t.

Modéle TV-Curvelets Aprés le choix des deux termes de régularisation, le probléme (64) se refor-
mule en
u=argmin F(u)+ ATV(c) + p||Wt|1 (73)
u:7é+t
ou A et u sont des paramétres intrinséques au modéle qu’il convient de choisir en fonction des carac-
téristiques de 'image, et du niveau d’effet cartoon ou texture recherché.

Infconvolution En reprenant 'approche de [47], on peut réécrire I’équation (73) sans faire référence
aux deux sous-images c et t. On a alors

u = aI‘g min F(u) + (RcartoonDRtexture) (U) (74)

u
avec Reartoon €t Riexture les deux régularisations précédemment définies, et ou 'opérateur [ représente
I’infconvolution définie par

(RcartoonDRtexture) (U) = arg HliIl Rcartoon (C) + Rtexture(u - C) (75)

c

Ce terme de régularisation sur u défini par l'infconvolution correspond bien & la régularisation
séparée des deux images c et t, car en effet

arg min F(U) + (RcartoonDRtexture) (u) = arg min F(“’) + arg min Rcartoon (C> + Rtexture(u - C) (76)

= arg min F(u) + Rcartoon(c) + Rtexture(u - C) (77)
= argmin F(u) + Recartoon(€) + Riexture(t) (78)
u=c+t

ce qui correspond donc bien & la régularisation choisie pour 'image recherchée u = ¢ + t¢.

Variable double Cependant, plutét que de chercher & minimiser en la variable u la somme du terme
d’attache aux données F' et de I'infconvolution de Reartoon €t de Riexture, ON peut réécrire ces équations

en posant la variable double u = < .

C). On redéfinit le terme d’attache aux données en

F(@) = | A — d3 (79)
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grace a l'introduction de I'opérateur A= (A, A). On vérifie donc bien que

c

Zm—(A,A)x(t

) = Alc+1) = Au (80)

et donc que _
F(u) = F(u) (81)

ol u est I'image finale recherchée. Le terme d’attache aux données est donc identique a celui du modéle
(73), auquel on peut le substituer.
Quant aux termes de régularisation, on considére désormais

G(7) = |Kal, avec K — (on M%) (82)
et on retrouve bien la somme des deux termes souhaités
Gi=|(V o) ()] = [Gwe) [, = 2rwetn+ v, (53
La nouvelle variable de minimisation est u = (j) et on cherche la solution du probléme
argmin F(i) + G(4) (84)

u

qui n’est qu’une reformulation du probléme (73).

10 Comparaison illustrée des termes de régularisation

10.1 Application au débruitage

Sans rentrer dans les détails algorithmiques des problémes de minimisation développés dans la
partie IV, cette section illustre les effets des deux termes de régularisation, appliqués & un simple
probléme de débruitage. I’image barbara de la figure 33a est corrompue en figure 33b avec un bruit
blanc gaussien de variance ¢ = 0.1. Par similitude avec les problémes (62) et (73) et en nommant d
I’image bruitée, I'image @ recherchée est la solution du probléme

% = argmin |lu — d||5 + ATV (u) (85)

dans le cas de la régularisation par variation totale, et de

@ = argmin |c +t —d||3 + ATV(c) + p|Wt||, (86)
u=c+t

dans le cas de la régularisation par variation totale et par curvelets.
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Meéthodes non-locales En ce qui concerne le seul probléme du débruitage, 1’état de 'art actuel est
a Pavantage des méthodes non-locales [48] et a l'utilisation des imagettes, aussi nommées patchs. Ces
méthodes sont trés performantes dans le cas ot 'on connait une approximation raisonnable de 'image
recherchée. Bien que dégradée, 'image bruitée satisfait ce critére. Dans le cas de la reconstruction
d’images RPE, le sinogramme n’est pas similaire & 'image recherché, et est au contraire le résultat d’une
transformation compliquée appliquée & I'image, combinant convolution avec le spectre et transformée de
Radon. Cette différence entre les deux cas d’application rend les méthodes non-locales inadaptées aux
problémes inverses qui se posent dans le cas de 'imagerie par résonance paramagnétique électronique.
C’est pourquoi cette section présente le probléme du débruitage résolu par des méthodes variationnelles
qui, bien que n’étant pas au niveau actuel de I’état de ’art pour ce seul probléme, sont une illustration
convaincante de leur efficacité dans le cadre de problémes inverses plus généraux.

10.2 Opérateurs proximaux

L’opérateur proximal d’une fonction convexe f est défini par

.1
prox;(v) = argmin o ju — vll3 + f(u) (87)

Opérateur proximal de la variation totale Résoudre le probléme (85) revient & calculer 'opé-
rateur proximal de f = ATV. La résolution de ce probléme de minimisation a notamment été étudiée
par Chambolle dans [49]. Nous utilisons son algorithme de projection pour calculer la solution de (85),
que nous accélérons grace a l'algorithme FI1sTA décrit par les équations (146) de la section 12.1.

Opérateur proximal de la norme L' des curvelets Calculer 'opérateur proximal du terme de
régularisation Riexture(t) = || Wt|1 évalué en I'image t € L?(R?) consiste & résoudre le probléme

1
@ = argmin  [|u — #[|3 + pl|Wul, (88)

D’apreés [24], la transformée en curvelets posséde la propriété de tight frame, ce qui signifie que
I’égalité de Parseval s’applique et qu’il y a conservation de I’énergie par cette transformée. Pour toute
image u € L?(R?), on a la propriété

lall3 = > 1w, pjm)]? (89)

Jiksl

1
Posons la fonction H(u) = B llw—t]|2+ p||Wul1 que nous souhaitons minimiser. On peut remplacer

dans le premier terme la norme L? de u — t par la somme des carrés de sa transformée en curvelets, ce
qui donne

1 2
H(u) = 52 (=t 0 0) |+ 1Y wj(u, 050)|

j7k,l1 gkl (90)
2
= > 1w @) =t psma)|” + pws| (s @j0e0)]
7.k,

On retrouve 'expression de l'opérateur proximal de la norme L' appliqué a chaque terme de la
décomposition en curvelets pondérée : résoudre le probléme (88) revient a appliquer un seuillage doux
& chaque coefficient en curvelets, en prenant pyw; pour seuil.
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10.3 Reésultats du débruitage

Les images 33c et 33d montrent respectivement les résultats des problémes de minimisation (85)
et (86). La figure 34 montre l'image cartoon ¢ et I'image texturée ¢ extraites par la régularisation
TV-Curvelets. Les figures 35 et 36 sont un zoom de facteur 2 dans le coin inférieur droit des images
des figures 33 et 34.

Le Peak Signal-to-Noise Ratio (PSNR), aussi connu en frangais sous le nom de rapport signal sur
bruit en créte, est utilisé comme une métrique appropriée [50] pour comparer quantitativement les
images reconstruites. Celui-ci est défini entre deux images u et v de taille n x m par

(91)

MAX?
PSNR(u,v) = 10 log;, ( )

EQM

ou MAX est la valeur maximale possible d’un pixel, et ot EQM est ’erreur quadratique moyenne entre

u et v, définie par
-1

(uij = vij)° (92)

L
3

n

1

nm <
i

EQM(u,v) =

I
=)
<.

I
=)

Plus la valeur du PSNR entre une image reconstruite et 'image originale est élevée, meilleure est la
qualité de la reconstruction.

Par rapport a I'image originale barbara, le PSNR pour la régularisation TV est de 23.1 tandis qu’il
est de 24.7 pour la régularisation TV-Curvelets. On voit en effet que les rayures du tissu sont correc-
tement reconstruites grace au modéle TV-Curvelets, mais que ce n’est pas le cas avec la régularisation
TV uniquement. Cette différence est particuliérement visible sur les images zoomées 35c et 35d. Cela
confirme le besoin d’un modéle plus fin que celui de la régularisation totale dans le cas des images
avec textures, et qui posséde la capacité de reconstruire des oscillations des images qui ne sont pas
constantes par morceaux. L’introduction du modéle TV-Curvelets est ainsi totalement justifiée.
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(a) Image originale (b) Image bruitée

(c¢) Régularisation TV (d) Régularisation T'V-Curvelets

FIGURE 33 — Débruitage de barbara

(a) Image cartoon ¢ (b) Image texture t

FIGURE 34 — Décomposition cartoon-texture avec la régularisation TV-Curvelets



62 Probléeme inverse

(b) Image bruitée

(c¢) Régularisation TV (d) Régularisation T'V-Curvelets

FIGURE 35 — Débruitage de barbara : zoom X2

(a) Image cartoon ¢ (b) Image texture t

FIGURE 36 — Décomposition cartoon-texture avec la régularisation TV-Curvelets : zoom x2
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Quatriéme partie
Résolution du probléme inverse

Dans la partie précédente, nous avons introduit deux problémes de minimisation faisant intervenir
deux fonctionnelles présentant des termes de régularisation différents. Le premier probléme comporte
une régularisation par variation totale

@ =argmin F'(u) + ATV (u) (93)

u
et le second probléme comporte une régularisation par variation totale et par curvelets
@ =argmin F(u) + ATV(c) + p||Wt|1 (94)
u
u=c+t

La présente partie a pour objet de résoudre ces problémes d’optimisation. Nous présentons pour
cela deux algorithmes de minimisation : 'algorithme primal-dual et ’algorithme FISTA.

11 Algorithme primal-dual

11.1 Présentation de I’algorithme de Chambolle-Pock

Conditions d’application L’algorithme primal-dual que nous allons utiliser a été introduit en 2011
par Chambolle et Pock [27]. Etant donnés deux espaces euclidiens X et Y et une fonction J : X — R,
cet algorithme converge vers le minimiseur du probléme

arg min J(u) (95)
ueX
ou J(u) se décompose en
J(u) = f(u) + g(Ku) (96)

sous les conditions

e f: X — [0,+00] et g : Y — [0,400] sont des fonctions propres, semi-continues inférieures et
convexes.

e K : X —— Y est un opérateur linéaire continu.

e Le probléme (95) admet au moins une solution notée .

Conjuguée de Lengendre-Fenchel Le probléme (95) est qualifié de primal, et la dualité a laquelle
fait référence le nom de I'algorithme développé par Chambolle et Pock s’entend au sens de Legendre-
Fenchel. Pour tout espace euclidien E et toute fonction h : E — R, sa conjuguée de Lengendre-Fenchel
notée h* : E — R est définie par

h*(p) = Sup (p.q) — h(q) (97)

Probléme de point-selle Le probléme primal (95) est alors équivalent au probléme primal-dual
suivant, aussi qualifié de probléme de point-selle

arg min argmax (Ku,p) — f*(p) + g(u) (98)
ueX pEY
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Sous-gradient Pour toute fonction f : X — R propre et convexe, on définit le sous-gradient de f au
point u € X comme
Of(u) ={a € X | flv) = f(u) + {a,v —u), Yv € X} (99)

D’un point de vue géométrique, le sous-gradient s’interpréte comme l’ensemble des pentes des
droites passant par le point (u, f(u)) restant inférieure a I’épigraphe de f, comme illustré en 2D sur la
figure 37.

épigraphe de f

FIGURE 37 — Sous-gradient en un point de non-différentiabilité

Si la fonction f est différentiable au point u, son sous-gradient est réduit au singleton comprenant
son gradient

Of(u) ={Vf(u)} (100)
Algorithme primal-dual L’algorithme de minimisation est alors défini comme suit.
e Initialisation

« Choix des paramétres o, 7 > 0.
. Initialisation des variables v’ € X et p° € X2,

« On pose v° = u°.

e Mise & jour des variables

() PP = (I+00g") "' (pF +oKvY)
() Wt = (I 4+70f)7" (WP — T K pFHY) (101)
(C) Uk+1 _ 2uk+1 _ uk

L’étape (a) consiste en une montée de gradient pF+oKv* dans I'espace dual, a laquelle est appliquée
Popérateur proximal de og*, aussi noté (I + U@g*)fl, défini par

=1,y 1 .
(I +0dg")~" (§) = argmin §||p—p||§ +09*(p) (102)
p
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L’étape (b) consiste une descente de gradient uf — 7K*p*t1 dans lespace primal, a laquelle est
appliquée l'opérateur proximal de 7 f, aussi noté (I + Taf)fl, défini par

(I+78f)"" (&) = argmin %Hu — i3 + 7 f(u) (103)

L’étape (c) permet d’accélérer la convergence de I'algorithme en extrapolant la nouvelle variable a
laquelle appliquer les étapes (a) et (b).

Convergence En notant L = ||K|| la norme triple de Popérateur K, I’algorithme (101) admet une
preuve de convergence vers une solution du probléme (95) dés que la condition

rol? <1 (104)

est respectée.

11.2 Application au modéle TV

Reformulation de la fonctionnelle D’aprés la section 4.3, ’espace approprié pour obtenir des
bonnes propriétés de manipulation de l'image u est L?*(R?). On se place par conséquent dans les
espaces

X =IL*R?* et Y =X2 (105)

Afin d’appliquer 'algorithme primal-dual au modéle TV, on choisit

f:lX — [0,4+]
1 106
u +— Flu)= §||Au—d||§ (106)
le terme d’attache aux données défini dans I’équation (58), puis
Ku:|X — X?
u +— AVu (107)
lopérateur gradient pondéré par le poids associé a la régularisation TV et enfin
g: | X? — 0,409 (108)
p — lplh

la norme L' appliquée a p = (p1,p2) € X? la variable duale de Vu € X2,
Ces choix garantissent que I’algorithme primal-dual converge vers un minimiseur de la fonctionnelle

J(u) = F(u) + ATV (u) (109)

qui est la solution du probléme (93).

Calcul des résolvantes Les paragraphes qui suivent détaillent les calculs des opérateurs proximaux
dans le cas du modéle TV. Calculer la résolvante du sous-gradient d’une fonction revient & en calculer
son opérateur proximal.
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Etape (a) Tls’agit d’appliquer la premiére résolvante (I 4+ U(“)g*)f1 ala variable intermédiaire p € X?
définie par

p=p* + o Kok = pF + o AVOF (110)
Effectuer le calcul p*™! = (I + 0dg*) ™" (p) revient a résoudre
1 o
P = argmin o~ 53 + 09 () (1)
peX?

Lorsque I'opérateur g est une norme, son conjugué g* est la fonction indicatrice de la boule unité
de la norme duale, et le calcul détaillé dans [27] montre que la résolvante (I + 0dg*)™" se réduit a la
projection euclidienne point par point sur la boule L?. Pour chaque z € R?, on obtient I’expression
explicite de la nouvelle variable duale

P () = P (112)

avec |p(z)| = v/[p1(2)]? + [p2(2)]? lorsque p = (p1,p2) € X>.

-1

Etape (b) 1l s’agit d’appliquer la seconde résolvante (I + 7OF)” " a la variable intermédiaire @ € X

définie par
i =u® — T K*pPtt = uF 4 7 divpF Tt (113)
d’apreés la propriété V* = — div. Cette étape revient a résoudre le probléme de minimisation
1
kbt = argmin§||u—ﬂ||§ + 7F(u) (114)
On pose pour cela la fonction
1 . T
H(u) = llu— a3 + 3l Au — dJ3 (115)
dont la dérivée est
H'(u) = (u—u) +7A*(Au — d) (116)

Le minimiseur u**1 de H vérifie donc 1’équation d’Euler-Lagrange
H@) =0 <« @ —d)+74" (A —d)=0
= M AT AT =G T A (117)
= Tt r kst =a+ 1A%

d’aprés le théoréme de la section 4.4 disant que 'opérateur A* A est une convolution avec k la fonction
d’étalement du point calculée grace au spectre h. On caractérise ainsi le minimiseur «**! dans Pespace
de Fourier par

H @) =0 <« @ 4rkab™ =4+ 74
=  (L+7k) @ =a+rAd (118)
— aktl = LTAEd
1+ 7k

L’expression explicite de ©**1 dans le domaine de Fourier permet de calculer litération suivante
de la variable primale.
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11.3 Application au modéle TV-Curvelets

Reformulation de la fonctionnelle Dans le cas du modéle avec la régularisation TV-Curvelets,
on recherche non pas une image mais deux images c et ¢t dont la somme u est solution du probléme de
minimisation (94). On se place pour cela dans l’espace

X2 = [*(R?) x L*(R?) (119)

qui nous permet d’introduire la variable double u = g e X2

Le terme d’attache aux données est défini par

f:] X2 — 0,40

(g) —s  F(c+1) (120)
qui peut se réécrire
- 1~
flw) = 5llAu — d|l3 (121)
grace a l'introduction de 'opérateur A= (A, A). En effet, on vérifie bien que
A= (A, A) x @ = A(c+1t) = Au (122)

L’opérateur linéaire K est également définie sur la variable double

Ku:| X? — Y
¢\ AVe (123)
t uWt

ot Y = X2 x R est le produit cartésien entre X? et l'espace des coefficients en curvelets pondérés,

noté RY. La variable duale de u = (g) devient (5}) avec p € X2 et w € RW les coefficients en

curvelets pondérés, a laquelle on applique la norme L'

g:| Y — [0,4]

p
w

124
s pll + fwls (124)

Ces choix garantissent la convergence de 1’algorithme primal-dual vers une solution du probléme (94).
Calcul des résolvantes

Etape (a) Lapremiére étape de I’algorithme primal-dual consiste dans le cas de ce modéle a appliquer
la résolvante (I + Uag*)f1 a la variable duale (p,w), désormais double. On pose pour cela les variables

intermédiaires & & k
P P k p° 4+ cAVq
A Kok = 12
(w) (wk) ok (wk + UMWTk> 12)

k
en considérant que la variable d’extrapolation v se découpe en v¥ = (qk> € X2
r
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De méme que dans le modéle TV, la fonction g est une norme, dont la résolvante de la conjuguée
est la projection sur ’ensemble

{(5)) € X2 xR | Va2 € R?, |p(x)| = [p1(@)]* + [p2(2))*> < 1 et V() k1), |wjri] < 1} (126)

On obtient ainsi pour tout z € R? et tout (4, k, 1) les formules explicites

k+1 13(1") k41 “v’j,k,l
PHl@) = — B8 op . S 127
(@) = (L, @) 3t = (L, [y ea]) (127)

Etape (b) Le seconde étape consiste a appliquer la résolvante (I + 79F) ™" a la variable intermédiaire

k k * k
. N c® —1V*p",
i=uk — 1K (&) = (tk - Tw*fu’“) (128)

De méme que dans le modéle TV, 'adjoint du gradient est I'opposé de la divergence. Quant &
I’adjoint de la transformée en curvelets pondérée, il nécessite un calcul fondé sur la propriété dite tight
frame rappelée dans 1'équation (89). Considérons u € L*(R?) et z = (z1.4);1: € R l'espace des
coeflicients en curvelets. On calcule

(Wu,z) = D wilu, 9500) 2k
il (129)
= (U, Y w5 2kt k)
Jokl

On identifie W*z le second terme comme étant W™z linverse de la transformée en curvelets
pondérée W, définie pour tout z = (2;11);x1 € R par

W*z2=W1lz= Z W;Zj k1 Pj.k,l (130)
3.kl
La quantité @ se réécrit en
o k . k
. (¢\ _ [(c"+Tdivp",
U= (5) = (tk . TW-lwk) (131)
On cherche désormais a calculer
uF = (I +70F) ™" (i1) (132)
qui est la solution du probléme
1
arg min §Hu—ﬂH22+F(u) (133)
On pose pour cela la fonction
1 9 T, ~ 2
H() = glu—ils? + 7| Au (134)

dont la dérivée est L
H'(u) = (u—u) + A*(Au — d) (135)
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Le minimiseur «*! de H vérifie donc 1’équation d’Euler-Lagrange

H@* =0 < @ —a)+7rA" (A —d)=0 0
s _ 136
= (I +7A*A) uP =4+ 7A%d

Calculons désormais 1'opérateur A*A. On rappelle que I'opérateur A introduit dans la section 9.2
est défini par A = (A, A). Par conséquent, son adjoint A* est défini par

A = (’:) (137)

et donc 'opérateur produit de A* et de A vaut

.~ [(ATA A*A
wa- (44 4 (138)

En omettant dans un premier temps I'indexation en -**! correspondant au numéro de l'itéré re-

cherché afin d’améliorer la lisibilité des calculs, I’équation d’Euler-Lagrange (136) devient
I+7AA TATA ¢\ [(¢+TAY (139)
TA*A  T+7A*A) \t) ~ \i+71A*d

Il s’agit de résoudre en c et t le systéme

(I+7A*A)c + TA*At = ¢+ 71A% (140)
TA*Ac 4+ (I+7A*A)t = {+7A%d
qui est équivalent aprés passage dans le domaine de Fourier &
(1+I§)E + TEEA = §:+771A*\d 141)
Tkt + (14+7k)t = t+7A%d

grace a l'utilisation de la propriété A*Au = k = u. Ce systéme 2 x 2 se résout en ¢ et ¢, et donne
k+1

. ~ c . .
’expression de u**! = (tk+1> dans le domaine de Fourier par

~

(1+ 7k) @+ TA*d) — 7h(f + TA*d)

ck+1 _

1+ 27k (142)
) 1+ Tg)(tu—i- T@) — TE(E—F Tﬂ)

1+ ok

Ces formules explicites dans ’espace de Fourier permettent de calculer 'itération suivante de la
variable double primale.

Remarque On observe qu'en choisissant f(u) = F(u), K(u) = (A Vu,\u) et g la norme L,
lalgorithme primal-dual converge vers une solution du probléme (49) proposé par [20]. Au contraire
du schéma de minimisation proposé par Johnson et ses coauteurs, 'algorithme primal-dual présente
une preuve de convergence dans [27].
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12 Algorithme FIsTA

12.1 Présentation de ’algorithme

Conditions d’application L’algorithme FISTA a été introduit en 2009 par Beck et Teboulle [51].
F1sTA est 'acronyme de Fast Iterative Shrinkage-Thresholding Algorithm. Il permet de minimiser la
somme de deux fonctions convexes, dont il suffit que 'une soit différentiable. De fagon plus formelle,
I’algorithme FISTA converge vers un minimiseur du probléme

arg min J(u) (143)
u€eR™
ou J(u) se décompose en
J(u) = f(u) + g(u) (144)

sous les conditions

e f:R™ — R est une fonction convexe de classe C1'!, c’est-a-dire continue, différenciable et de
gradient lipschitzien de constante L

Vo,y € R", |Vf(z) = Vi)l < Lz -yl (145)

e g:R"™ — R est une fonction convexe continue.

e Le probléme (143) admet au moins une solution notée .

Algorithme FisTA L’algorithme de minimisation est défini comme suit.
e Initialisation
« Choix de ug € R"™.
« On choisit le pas de descente o = %
e« On pose vy =ug et t1 =1€R.

e Mise & jour des variables pour tout k& > 1

(o) vx = wvp—aVf(v)

b up = I+ adg) (vi)

() tpp1 = L (1 + \/W) (146)
(@) ver = et k;l (ur — uk-1)

L’étape (a) consiste en une descente de gradient de la fonction f appliquée a la variable d’extrapo-

1
lation v, de pas @ = I L’étape (b) est 'opérateur proximal de ag, défini par

_ 1
(I +adg)™ (8) = argmin _ lv — 83 + ag(v) (147)
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L’étape (d) est une extrapolation de la variable principale u a laquelle appliquer étape (a), obtenue
comme une combinaison linéaire de ses deux itérés précédents. La pondération de cette extrapolation
dépend de la variable t; calculée a ’étape (c), qui permet d’accorder une importance croissante au
terme ug — ug.1 par rapport au terme uy dans la pondération. Cette anticipation permet d’accélérer la
convergence de l'algorithme FISTA par rapport a I'algorithme ISTA, qui consiste en la répétition des
étapes (a) et (b) a la variable principale.

Convergence La convergence de cet algorithme est en O(1/ kz) sur I’énergie & minimiser. En effet,

pour toute solution w du probléme (143), on a

2L |luo — 1|3
(k+1)2
De plus, il a récemment été prouvé [52] que les itérés (uy) convergent faiblement dans un espace

de Hilbert vers un minimiseur du probléme (143).

VE>1, J(w) - J@) < (148)

12.2 Application au modéle TV

L’algorithme FISTA est défini dans le cadre discret u € R™. Avant d’étudier le passage du cas
continu au cas discret dans la section 13, nous proposons ici quelques calculs dans le cas continu qui
permettent d’appliquer I’algorithme FISTA dans le cas discret, a la fois pour le modéle TV et le modéle
TV-Curvelets.

Expression de la fonctionnelle L’application au modéle (93) est immeédiat en choisissant ’attache
aux données pour le premier terme, et la régularisation pour le second terme. On pose ainsi pour tout
u € L*(R?)

fu)=F(u) et glu)=ATV(u) (149)

Calcul du gradient Afin d’appliquer I’étape (a) de 1’algorithme FISTA au probléme inverse , on a
besoin de calculer le gradient de la fonction F. On rappelle que celle-ci s’exprime pour u € L?(R?)
comme

1 1
F(u) = §|\Au—d|\2 = §<Au—d,Au—d> (150)

avec (-,-) le produit scalaire canonique de L?(C?). Calculons son gradient au point u € L*(R?). Pour
tout h € L*(R?), on a

Flu+h) = L(A(w+h)—d,A(u+h)—d)
(Au—d, Au— d) + L (Ah, Au — d) + L(Au— d, Ah) + L(Ah, Ah)
= F(u) + 5(h, A" (Au — d)) + 3 (A" (Au — d), h) + o(||h[|3) (151)
= F(u) +Re(A*(Au — d), h) + o([|h[|3)

(u) + (Re A*(Au — d), h) + o(||1]}3)

[T S

= F

La derniére égalité s’obtient en rentrant la partie réelle dans le produit scalaire, ce qui est possible
car h a été choisi dans L*(R?) et non pas dans L?(C?). D’out I'expression du gradient de F en le point
u € L*(R?)

VF(u) =Re (A" (Au — d)) (152)
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qui peut se réécrire grace a Uexpression de A* A obtenue en (41) en
VF(u) =Re(k*u— A"d) (153)

Ainsi, le gradient de la fonction F' se calcule aisément, car il est la somme du terme constant
Re(A*d), qui peut se précalculer lors de 'étape d’initialisation de I'algorithme, et du terme Re(k * u),
qui est une convolution et qui peut donc se calculer rapidement en passant par ’espace de Fourier.

Opérateur proximal de la variation totale Le calcul du gradient de F' permet de définir la
variable intermédiaire
0 = — aRe(k x vy, — A*d) (154)

a laquelle applique I'opérateur proximal de la variation totale. On calcule alors
1
up = arg min 3 Hu—T)Hg +aATV(u) (155)

Comme précisé dans la section 10, cet opérateur proximal est calculé en utilisant l'algorithme de
projection de Chambolle [49] combiné avec une accélération FISTA.

12.3 Application au modéle TV-Curvelets
Expression de la fonctionnelle De méme que dans la section 11.3 détaillant la double régularisa-
tion appliquée a I’algorithme primal-dual, on fait ici le choix de la variable double © = (g) Les choix

des termes de minimisation reprennent les notations précédentes, et on pose
~ ~ 1~ 9 - ~ ~ AV 0
@) = F@) = g1Aa—dlf et @) =G = Kl wee k= (07 L) 050
Calcul du gradient Un calcul similaire au calcul (151) donne
VF(@) = Re (Z*(ﬁa - d)) (157)

soit, en remplagant I'opérateur A par l'opérateur A

~ A*(A(c+t) —d)
Vf(u) = Re {A*(A(c—i—t)—d) (158)
D’ou I'expression finale du gradient de I’attache aux données f en u
~ k*xu— A*d
Vf(u) = Re [k;*u—A*d} (159)

qui se calcule de la méme fagon que dans le cas du modéle TV.
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Opérateurs proximaux On cherche & calculer 'opérateur proximal de ag a la valeur intermédiaire
¥ définie par

¥ = v, — aRe {k*vk—A d}

kok v — A*d (160)

c’est-a-dire résoudre le probléme de minimisation

~ 1
k= arg min QHQ — 3|3 + ag(a) (161)

9

En décomposant la variable intermédiaire en v = (g) , il s’agit de minimiser la fonction
+ a

m = | (0)- G, = G

1 o2 1 o2
= lle=dlly + St =7l + [AVel, + [[uWi],

2

1

(162)
1 o2 1 o9

= glle=dlly + [AVell, +5llt =7l + uW2]),

=hy (c) =ha(t)
On remarque que les deux variables ¢ et ¢ sont séparables, et par conséquent

argmin hy(c)

arg;nln H(u) = argmin ha(?) (163)
t

ou l'on reconnait 'opérateur proximal de la variation totale, ainsi que I'opérateur proximal de la norme
L' de la transformée en curvelets pondérée. Ce dernier opérateur revient en fait a appliquer un seuillage
doux sur chaque coefficient en curvelets, en prenant le seuil pw;, comme détaillé dans la section 10.

13 Discrétisation

Lors d’une acquisition d’imagerie RPE, le spectre de référence est constitué de M points, et le
sinogramme correspondant est de taille N x M. L’image que 'on cherche & reconstruire est de taille
M x M dans les reconstructions menées dans le cadre de ces travaux. Cependant, sa taille sera notée
L1 X Lo, afin de permettre a terme d’adapter ces calculs & des cas de zooms ou de redimensionnements.

13.1 Echantillonnage

Le processus de discrétisation est calqué sur le schéma d’acquisition des données : sur chaque droite
portée par les N angles choisis entre 0° et 180°, M points d’acquisition sont réguliérement espacés.
L’ensemble résulte en un réseau équiréparti en coordonnées polaires, comme visible sur la figure 38a.
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FIGURE 38 — Schémas d’échantillonnage

Comme le sinogramme est acquis sur un ensemble discret de points, il n’est pas possible de calculer
sa transformée de Fourier continue. Par contre, il est possible de calculer sa transformée de Fourier
discréte (TFD) pour chacun des angles . La TED requiert dans le cas d’une image 2D une répartition
des données sous la forme du réseau cartésien de la figure 38b. L’adapter au cas d’un réseau polaire
revient & calculer des transformées de Fourier non-uniformes. Cependant, la disposition radiale des
acquisitions permet de ne calculer que des TFD en 1D, ce qui évite le recours aux transformées de
Fourier non-uniformes.

Comme l'acquisition du spectre de référence requiert un nombre de points suffisant pour bien
représenter les raies, le sinogramme admet le méme nombre M de points d’acquisition pour chaque
angle, et ce nombre est suffisant pour approcher la transformée de Fourier continue du sinogramme en
sa transformée de Fourier discréte. Et contrairement aux angles d’acquisition qui ne nécessitent pas
d’étre distribués de fagon homogéne entre 0° et 180°, les appareils d’imagerie RPE sont implémentés de
telle sorte a ce que les points d’acquisition soient réguliérement espacés pour une orientation donnée.
Il est donc possible d’appliquer une transformée de Fourier discréte pour chaque orientation donnée
du sinogramme. La seule précaution consiste a vérifier que le point d’acquisition central est considéré
comme le premier coefficient de la TFD. Cela revient & translater les données de % points. Il s’agit
d’une translation sous-pixellique dans le cas ol le nombre de points d’acquisition M est pair. Mais
comme les calculs présentés précédemment ne font pas intervenir le sinogramme, mais seulement sa
transformée de Fourier, il n’y a pas besoin de rééchantillonner les données, mais seulement de les
multiplier par le coefficient adapté dans ’espace de Fourier.

13.2 Discrétisation des opérateurs

Afin de pouvoir travailler sur des données discrétes, il est nécessaire de discrétiser les opérateurs
présents dans les algorithmes primal-dual et F1sTA, dans lesquels interviennent notamment le gradient
et la divergence, ainsi que les opérateurs A, A* et k définis dans le cadre de ce manuscrit.

Gradient Pour la discrétisation du gradient, le choix effectué est identique a celui présenté dans [49].
On définit le gradient discret Vu € (RL2*£2)2 d’une image u € R¥**2 en posant pour tout (i,7) €
[[1, Ll]] X [[1, L2]]

(Va)ij = (V) (Vu)? ;) (164)
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avec

1 Wit1,5 — Wi j sig < L1 2 Wi, j4+1 — Wi si j < LQ
Ww”{o sii=r, 0 (VWL =0 i j= Lo

Divergence Le gradient et la divergence sont adjoints 'un de l'autre : ils vérifient la propriété
div = —V*. En notant X = RE¥1*L2_cela revient a s’assurer que pour tout p € X2 et tout u € X

(P, Vu)x2 = (—divp,u)x (165)

ot {.,.)x2 et {.,.)x sont les produits scalaires associés aux espaces X2 et X respectivement. Le choix
de la divergence discréte divp € RE1*E2 est dicté par le choix effectué pour le gradient, et 1’on obtient
pour tout p = (p', p?) € (RL1*£2)2 et pour tout (i,5) € [1, L1] x [1, Lo]

Pij— Dy Sil<i<Iy P —pi g sil<j<Ly
(divp)i; = Pl sii=1 + i, sij=1 (166)
_pl{l’j sii=N _pijfl sij=N

Variation totale La variation totale continue présentée dans la section 9.1 vaut pour tout u € Wh?

TV(u) = [[Vullx (167)
D’aprés le choix (164) la variation totale discréte est ainsi définie pour tout u € RF1*£2 par
TV() = Y (V)i (168)
1<i< Ly
N
ot |p = \/P? + p3 pour tout p = (p1,p2) € R? x R?.
Opérateur A L’opérateur A devient dans le cas discret
RLl X Lo N (CN><M
L1-1Lo-1
A u —  (Au)[n,m] = h(&n) Z Z ulp, q] e=2mEm (P0)-eon (169)
p=0 ¢=0

avec (0n)neq1,ny les angles d’acquisition, et (& )mef1,ar] les points de I'espace de Fourier, équirépartis
dans lintervalle [0, 1].

Opérateur adjoint A* L’opérateur adjoint A* est défini par

(CNXM CL1><L2

N M —
v (@)pg =3 D vl m] () e e

n=1m=1

A (170)

Fonction d’étalement du point Le théoréme (41) se reformule dans le cas discret pour toute image
u € RIvxE2 on
A" Au =k =xu (171)

avec k € RE1*E2 defini par

N M
Kpa = 32 D [h(gm)Permen e er. (172)
n=1m=1
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13.3 Calcul des convolutions

Algorithme primal-dual Dans le cas de lalgorithme primal-dual, effectuer les calculs (118) et
(142) dans le cas discret revient & effectuer une déconvolution non-périodique. A partir du moment
oll on sait inverser les opérateurs I + 7A*A et I 4+ 7A*A, on obtient facilement une solution de (117)
et de (136). Puisque l'on a explicité les résultats de la section 4 dans le cas discret dans la section
qui précéde, on peut considérer A comme une hypermatrice de Vandermonde, et A*A comme une
hypermatrice de Toeplitz. L’opérateur A* A devient ainsi une convolution discréte non-périodique avec
k la fonction d’étalement du point. Cette propriété a été utilisée pour la premiére fois par Kostov
pour inverser la seule transformée de Radon [53] et par Feichtinger, Grochenig et Strohmer pour la
restauration d’images échantillonnées sur un réseau irrégulier [28]. Le théoréme de convolution (29)
permet de calculer dans le cas discret des convolutions périodiques grace a la transformée de Fourier
discréte. Afin de pouvoir tout de méme utiliser la TFD, nous faisons ici I’hypothése que la convolution
non-périodique peut étre approchée par une convolution périodique. Cette hypothése est bien adaptée
aux propriétés physiques des acquisitions RPE : sur les bords de la zone d’acquisition, aussi appelée
field of view (FOV), le sinogramme est quasi-nul. Cette approximation sera toutefois validée par la
comparaison des deux algorithmes de minimisation dans la section 14.4.

Algorithme FisTA Dans le cas de ’algorithme FisTa, il n’y a pas besoin d’inverser 1’opérateur
A* A, mais seulement de le calculer comme une convolution non-périodique. On précalcule pour cela k
la fonction d’étalement du point de taille double par rapport a 'image u, que 'on compléte jusqu’a la
méme taille par des zéros. Multiplier les TFD de ces deux images de taille double revient a effectuer
une convolution périodique en évitant le phénoméne de repliement du spectre.

13.4 Choix des paramétres

Algorithme primal-dual La minimisation par ’algorithme primal-dual nécessite de disposer de

trois paramétres : 7, o, et L la norme triple de I'opérateur K. Seul le paramétre 7 est en réalité a

choisir parmi les trois, car le paramétre L se calcule et le paramétre o est ensuite choisi afin de respecter
la condition (104). On pose pour cela

~0.99

7T T2

Dans le cas du modéle TV, la norme triple de l'opérateur K = V est égale a la norme triple de

son opérateur adjoint K* = div, qui est plus facile & calculer. En posant p € RExE2 o RIaXL2 ot en

appliquant deux fois I'inégalité (a + b)? < 2(a” 4 b?), on obtient

(173)

I div(p)||§ = Z [(pzlj - p%q,j) + (P?,j - P?,jfl)f
4,7
< 2 Z [P},j _p}—l,j]Q + [pzz,j _p?,j—1]2
,J
< 2 Z 2 [(pzl7j)2 + (pil—l,j)z] +2 [(pzz,j)Q + (pzz,j—l)z] (174)

0.
< 4 Z (pzl,j)Q + (1%171,1‘)2 + (p?,j)z + (pzz,j71>2
i,J
2 2
< 4dx2]pl; = 8pl;

On obtient ainsi la majoration |||K|||* < 8, et on choisit L? = 8.
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AV 0

0 MW), et donc pour

Dans le cas du modéle TV-Curvelets, 'opérateur K s’exprime K = <

tout u = <§> € L*(R?) x L*(R?), on peut majorer successivement la norme L? de K@ par

AVe
wWE ),

N|Vell3 + u?l[ W3

2
~12
| K5

< A x 8||e||3 + p?||t]|3  d’aprés la propriété de tight frame (175)
< max (8A%, %) x (Jlefl3 + [[£]3)
= max (8%, 1) x [|]3
On a donc la majoration |||K|||*> < max (8)%, %) et on pose
L = /max (8\2, u?) (176)

Algorithme F1STA Le seul paramétre a calculer dans le cas de ’algorithme F1STA est la constante
de Lipschitz du gradient du terme d’attache aux données. Ce gradient s’exprime dans le cas du modéle
TV par VF(u) = Re(A*(Au — d)) d’aprés le résultat du calcul (151). On cherche donc a majorer la
norme de

VF(u) — VF(v) = Re[(A*Au — d) — (A" Av — d)] = Re(A"A(u — v)) (177)

Cela revient a calculer la norme triple de A* A, qui se majore aisément par
A" Aully = [k * ully < [kl x [[ull2 (178)

La constante de Lipschitz du gradient de F est donc majorée par ||k||; la norme L' de la fonction
d’étalement du point, et on pose

1
= avec L= k|1 (179)

Le calcul est identique dans le cas du modéle TV-Curvelets.

Paramétres des modéles Le choix du paramétre A du modéle TV n’obéit pas a notre connaissance
4 une heuristique particuliére, mais dépend au contraire de 'amplitude du spectre, du sinogramme,
et de leur rapport respectif. Normaliser les données peut s’avérer une solution dans certains cas, mais
complique la minimisation dans d’autres cas. L’algorithme primal-dual est en effet assez sensible au
choix du paramétre 7, et une normalisation des données afin d’affiner le paramétre A dans les ordres de
grandeurs de ceux utilisés pour les problémes de débruitage, c’est-a-dire autour de 1072, peut rendre
I’algorithme de minimisation trés difficile a faire converger malgré le choix de o et de 7 avec les bonnes
propriétés théoriques.

En ce qui concerne le modéle TV-Curvelets, une fois que le paramétre A est fixé pour obtenir une
bonne régularisation par variation totale, une bonne valeur candidate pour p est généralement trois
ordres de grandeurs en dessous, soit

pAAx 1073 (180)

D’aprés nos expériences, ce choix de pu donne des résultats satisfaisants en premiére approche, et évite
de parcourir tout ’espace des paramétres (\, ).
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13.5 Implémentation

Cette section détaille quelques choix techniques effectués lors de I'implémentation de ces algorithmes
qui a été effectuée grace au logiciel MATLAB [54].

Lecture des données Les fichiers enregistrés par les dispositifs RPE de I'Université Paris Descartes
sont dans les formats fournis par Bruker en .DSC, .DTA et .YGF. Ces formats sont lisibles en MATLAB
grace a la fonction eprload de la toolbox EASYSPIN [55].

Débiaisage des données Certaines données présentent un biais lié a ’acquisition, et le spectre ou le
sinogramme peuvent se retrouver penchés alors qu’aucune raison théorique n’explique ce phénomeéne,
qui serait peut-étre dii au chemin de conversion analogique-numérique de la console de RPE. Afin de
supprimer ce biais, le spectre de référence est corrigé en lui soustrayant une droite interpolée sur les
deux quarts extérieurs de ’acquisition, hors de la présence de toute raie. Le sinogramme est corrigé en
lui soustrayant une parabole interpolée sur les bandes extérieures, ot 'acquisition ne représente que
du bruit.

Débruitage du spectre Lorsque le spectre de référence présente du bruit, il est débruité lors une
étape préliminaire & la minimisation. On utilise pour cela les ondelettes de type Symmlet de la toolbox
WAVELAB 850 [56] en choisissant d’annuler 70 % des coefficients en symmlets du spectre.

Transformées de Fourier non-uniformes Dans la phase d’initialisation, il est nécessaire de recou-
rir par deux fois a des transformées de Fourier non-uniformes : pour calculer k la fonction d’étalement
du point et pour calculer A*d 'opérateur adjoint A* appliqué a d la transformée de Fourier du sino-
gramme. On utilise pour cela la fonction nufft2d1 de la toolbox NUFFT [57, 58].

Curvelets Les transformées en curvelets sont calculées avec la toolbox CURVELAB [59], qui corres-
pond a l'implémentation de la contribution [45].
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Cinquiéme partie
Résultats

Cette partie présente les résultats des reconstructions obtenues par les méthodes variationnelles
présentées précédemment sur des acquisitions IRPE. Ces reconstructions sur des données simulées ou
des acquisitions réelles sont comparées avec les reconstructions obtenues par le logiciel Xepr.

14 Reésultats sur données simulées

14.1 Création des données simulées

Fantdme Les premiéres simulations ont été conduites sur le fantéme introduit par Shepp et Logan
dans [29]. Tl s’agit d’'une image de test standardisée qui ressemble & une coupe de cerveau humain,
visible en figure 39. Cette image a été générée par la fonction phantom de MATLAB, et choisie de taille
512 pixels x 512 pixels.

FI1GURE 39 — Le fantome de Shepp-Logan

Transformée de Radon La premiére étape pour obtenir le sinogramme est de calculer la transfor-
mée de Radon du fantome de Shepp-Logan. A des fins de validation de notre modéle, nous n’utilisons
pour cela pas 'opérateur A défini dans la partie II mais la fonction radon de MATLAB. D’aprés la
documentation de cette fonction, chaque pixel de 'image est divisé en quatre sous-pixels, et chacun
de ces sous-pixels est projeté séparément sur la droite d’angle 6, comme illustré sur la figure 40. La
contribution de chaque sous-pixel est proportionnelle a la distance de sa projection au centre de la
zone de projection.
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FI1GURE 40 — Fonction radon F1GURE 41 — Cercle d’acquisition
(Source : documentation MATLAB)

La transformée de Radon est calculée pour N = 100 angles 6 équirépartis entre 0° et 180°, et un
nombre de points environ égal au nombre de pixels d’'un coté de Pimage multipli¢ par v/2, afin de
prendre en compte la diagonale du carré pendant le balayage angulaire, comme illustré sur la figure 41.
La formule exacte du nombre de points calculée par MATLAB est

Nbpixels — 1 2
M =2 \/2 (Nbpixels - {bp"QIJ - 1) +3 (181)

ou |-| représente la partie entiére par défaut et [-] la partie entiére par excés. Pour une image de coté
Nbpixels = 512 comme celle du fantome de Shepp-Logan, cette formule donne un nombre de points
égal a M = 729. La transformée de Radon ainsi obtenue est une image de taille N x M = 100 x 729 :
I’abscisse indique ’angle d’acquisition 6, 'ordonnée indique le pixel de projection numéroté par rapport
au centre, et I'intensité représente la contribution de chacun des sous-pixels. La transformée de Radon
du fantéme de Shepp-Logan est présentée en figure 42.
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FIGURE 42 — Transformée de Radon du fantéme de Shepp-Logan

Spectre de référence Il ne reste plus qu’a choisir un spectre de référence et a le convoler avec
la transformée de Radon pour obtenir le sinogramme. Ce spectre de référence est simulé comme un
spectre a une raie, modélisé comme une dérivée de gaussienne. On suppose pour cela que le fantome
de Shepp-Logan est une image de taille 2cmx2cm, et que le gradient de champ a une intensité de
2G/cm. Chaque pixel de image fait donc une taille de 2 cm/512 pixels ~ 39 um, ce qui correspond
a un échantillonnage du spectre en champ magnétique tous les 39 pm x 2G/cm ~ 0,0078G. Comme
la transformée de Radon implémentée dans MATLAB posséde 729 points par angle, on échantillonne
également le spectre sur 729 points, ce qui fait un écart au champ de résonance compris entre -2,84G et
+2,84@G. Puisque la valeur du champ de résonance B, n’intervient ni dans la modélisation du spectre
ou du sinogramme, ni dans la reconstruction de I'image associée, les axes donnés en champ magnétique
seront pour les données simulées centrées en 0, et considérés comme représentant 1’écart au champ B,.,
qui peut étre choisi arbitrairement.

Par conséquent, la gaussienne dont on prend la dérivée est choisie centrée en 0 avec un écart-type
de 0,025G. Cet écart-type est choisi pour représenter une largeur pic-a-pic de 0,05G, c’est-a dire I’écart
en abscisse entre le pic du haut et le pic du bas de la dérivée de la gaussienne. Le spectre obtenu est
présenté en figure 43. La figure 44 est un zoom au centre du spectre obtenu, ou ’on remarque que ’'on
a 7 points d’acquisition entre les deux pics : cet échantillonnage est suffisant pour représenter la raie.
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FIGURE 43 — Spectre simulé FIGURE 44 — Zoom sur la distance pic-a-pic

Convolution avec le spectre Le spectre simulé h est ensuite convolé avec la transformée de Radon
du fantéme de Shepp-Logan. Pour chaque angle d’acquisition 6 on calcule la convolution du spectre h
et de la transformée de Radon a l'angle 6 en utilisant la transformée de Fourier discréte 1D (TFD).
Pour simuler une convolution non-périodique, on utilise la technique du zero-padding : le spectre et
la transformée de Radon sont complétés par M zéros avant de calculer leur TFD pour appliquer le
théoréme de convolution. Le sinogramme obtenu est présenté en figure 45.
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FIGURE 45 — Sinogramme du fantéme de Shepp-Logan

Ajout de bruit Le sinogramme obtenu est ensuite bruité par un bruit blanc gaussien de variance
o = 0.03 proportionnellement & son amplitude. Le spectre est également bruité proportionnellement &
son amplitude, mais avec un bruit de variance o = 0.03/V' N, soit 0.003. Ce décalage entre les niveaux
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de bruit a été justifié dans la section 2.2 concernant la physique de I'acquisition d’images RPE. Les
spectre et sinogramme bruités sont présentés en figures 46 et 47.
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FIGURE 46 — Spectre bruité
Angle 6 (degrés)

FIGURE 47 — Sinogramme de Shepp-Logan bruité

14.2 Exemple de reconstruction

Reconstruction La reconstruction est menée sur les données de la section précédente en utilisant
I’algorithme de minimisation primal-dual sur le modéle TV. Les paramétres sont choisis de la fagon
suivante : A = 0.05 pour la régularisation par variation totale et 7 = 100 pour la minimisation. L’image
minimisant la fonctionnelle est présentée en figure 48.

F1GURE 48 — Fantome de Shepp-Logan reconstruit par le modéle TV
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Analyse Du point de vue visuel, la reconstruction proposée ressemble bien & I'image originale de la
figure 39. On retrouve bien les ellipses présentes dans 'image de départ : celles-ci sont bien découpées,
et on retrouve les niveaux de gris adéquat. Les contours sont bien nets, et on ne retrouve pas de bruit
dans les zones d’aplat, car celui-ci a bien été supprimé grace a la régularisation par variation totale. Un
défaut que I'on peut toutefois trouver & cette image est d’avoir collé les trois petites ellipses présentes
dans le bas de I'image, alors que celles-ci sont normalement séparées.

L’analyse quantitative de cette image sera menée dans la section suivante, qui traite de la robustesse
de la méthode variationnelle employée face a la diminution du nombre d’angles d’acquisition.

Temps de calcul La courbe montrant 1’énergie J(u) = ||Au — d||§ + ATV(u) en fonction du temps
de calcul est présentée en figure 49. Dans les premiéres itérations, on reconnait les petits sauts caracté-
ristiques de la minimisation par 'algorithme primal-dual, qui n’assure pas une décroissance monotone
de I'énergie. En quelques dizaines de secondes, on obtient une image stable visuellement que I’on consi-
dére comme le minimiseur de la fonctionnelle. Cette minimisation a également été menée sur des temps
beaucoup plus long afin de vérifier qu’il ne s’agissait pas d’un simple palier qu’il aurait fallu dépasser.
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FIGURE 49 — Temps de minimisation de la fonctionnelle

14.3 Robustesse a la diminution du nombre d’angles

Contrairement au cas de 'IRM ot le chemin d’échantillonnage peut étre choisi quasi-arbitrairement
et ot des optimisations de ce chemin peuvent permettre de nettes améliorations des reconstructions [60]
[61], Pavancement actuel de la technologie ’IRPE n’autorise que des acquisitions sur des lignes radiales
équiréparties angulairement, avec un échantillonnage lui aussi équiréparti magnétiquement sur chacune
de ces lignes.

Afin d’étudier la robustesse de notre modéle face 4 diminution des données d’acquisitions, nous
avons choisi de diminuer progressivement le nombre d’angles et de comparer les reconstructions obte-
nues par le modeéle TV et par Xepr. Le choix de diminuer le nombre d’angles plutét que le nombre de
points se justifie par la technologie : il est plus cotiteux en temps et en énergie de changer ’orientation
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des gradients de champ que de changer la valeur du champ magnétique B. Par conséquent, il est plus
intéressant de diminuer le nombre d’angles que le nombre de points d’acquisition pour permettre une
diminution des temps d’acquisition.

Les reconstructions proposées dans la figure 50 permettent de comparer la robustesse de la recons-
truction variationnelle et celle du logiciel Xepr. Elle sont menées sur le sinogramme de la figure 47,
d’abord avec les 100 angles d’acquisition, puis avec 50 angles, et enfin 25 angles. Les angles conservés
sont choisis en conservant ’angle § = 0°, puis en sélectionnant un angle sur deux ou un angle sur
quatre. Le nombre de points du sinogramme et du spectre reste constant égal & 729.

Les reconstructions présentées dans la colonne 50a sont celles obtenues avec le logiciel Xepr, pour
les paramétres de déconvolution width= 0.1 and threshold= 0.5 du filtre gaussien, et les parameétres
de rétroprojection Reduce= 512 et ImageSize= 512.

Les reconstructions présentées dans la colonne 50b sont celle obtenues avec le modéle TV minimisé
par 'algorithme primal-dual. Le paramétre de variation totale est fixé & A = 0.05 et le paramétre de
minimisation & 7 = 100. Les images obtenues sont de tailles 729 x 729. Afin de pouvoir comparer les
images du modéle TV avec celles de Xepr, elles ont été tronquées a I'image centrale de taille 512 x 512.
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(a) Reconstructions avec Xepr

FI1GURE 50 — Reconstructions avec diminution du nombre d’angles
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On observe que le modéle TV surpasse le logiciel Xepr a la fois qualitativement et quantitativement.
D’un point de vue visuel, les reconstructions TV sont nettes alors que les reconstructions Xepr sont
floues et bruitées. De plus, quand le nombre d’angles diminue de 100 a 50 puis & 25, de gros artefacts
apparaissent sur les bords de I'image dans les reconstructions Xepr, tandis que les reconstructions TV
sont robustes au manque d’information entre les lignes d’acquisition.

D’un point de vue quantitatif, les PSNR des reconstructions de la figure 50 par rapport au fantome
original sont calculés dans le tableau 3 ci-dessous. Ces valeurs confirment ’analyse qualitative, a savoir
que les reconstructions avec le modéle TV sont plus proches du fantéme original, notamment quand
le nombre d’angles est faible.

Xepr | Modéle TV
100 angles | 16,38 18,63
50 angles | 13,62 18,81
25 angles | 10,90 16,03

Tableau 3 — PSNR des reconstructions Xepr et modéle TV

Cette expérience valide notre premier modéle proposant une régularisation par variation totale, qui
permet des reconstructions robustes & un nombre d’angles d’acquisition réduit sur des sinogrammes
créés a partir d’images constantes par morceaux. Comme le temps d’acquisition est une limitation
forte pour les mesures in vivo, la possibilité d’obtenir des images correctes a partir d’un petit nombre
d’acquisitions angulaires est un progreés significatif pour 'imagerie du petit animal et 'IRPE clinique.

14.4 Validation de I’hypothése de convolution périodique

L’objectif de cette section est de comparer les reconstructions obtenues par ’algorithme primal-
dual et I'algorithme F1sSTA, & la fois du point du vue de la qualité de la reconstruction et du temps de
calcul. L’algorithme primal-dual utilisé pour les reconstructions précédentes a ’avantage de la rapidité.
Il ne faut cependant pas oublier qu’il nécessite dans le cas discret ’approximation d’une convolution
non-périodique en une convolution périodique, détaillée dans la section 13.3.

Au contraire, I’algorithme FISTA ne nécessite pas d’effectuer cette approximation. En effet, le calcul
de la variable intermédiaire ¥ dans 1’étape (a) de D'algorithme (146) ne fait intervenir que le calcul
du gradient VF(u) = A*(Au — d). Ce calcul est exact car il ne nécessite pas d’inverser l'opérateur
A*A. La contrepartie de I'exactitude du calcul réside en la résolution de 'opérateur proximal du
terme de régularisation. Cette étape est un probléme de minimisation & lui seul, qui peut prendre un
temps considérable en fonction de la nature du terme de régularisation, notamment lorque celui-ci
fait intervenir la variation totale. Afin de prendre en compte ce paramétre de variabilité, les tests de
reconstruction avec FISTA sont menés pour différentes valeurs du nombre d’itérations de ’opérateur
proximal de la variation totale, que 'on note n_prox. Ce paramétre balaye différentes valeurs fixées
dans l'intervalle [1, 500], plus une derniére valeur changeante : & chaque itération de la boucle principale
de FisTA, que 'on numérote it, le nombre d’itérations de 'opérateur proximal vaut

n_prox = min(it,n_prox_max) (182)

ou la variable n_prox_max est fixée & 500. Cela signifie qu’au début du processus de minimisation,
I’accent est mis sur la descente de gradient, et & la fin sur le terme de régularisation.

Les reconstructions obtenues a convergence sont présentées dans la figure 51. La décroissance de
Iénergie J(u) = F(u) + ATV (u) en fonction du temps est présentée dans la figure 52 pour tous les
paramétres de minimisation testés.
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A part pour les faibles valeurs de n_prox des deux images 5la et 51b, les résultats visuels de ces
reconstructions sont indiscernables entre eux, et correspondent bien au fantéme original de Shepp-
Logan. Indépendamment des parameétres de minimisation choisis, toutes les fonctionnelles convergent
vers des valeurs stables de I’énergie, proche de la valeur J(u) = 1,8.10°.

Pour les cas limites n_prox=1 et n_prox=10, la fonctionnelle converge vers les valeurs 2,2.10° et
1,9.10°, qui sont significativement plus élevées que dans les autres cas. En effet, 'opérateur proximal
de la variation totale n’a pas atteint la convergence aprés aussi peu d’itérations, ce qui fait converger
la boucle principale de FISTA vers un niveau d’énergie plus élevé qu’attendu. C’est pourquoi les deux
premiéres images présentent encore des artefacts liés au bruit dans les zones grises du milieu.

Les résultats obtenus par les algorithmes primal-dual et les cas n_prox=100, n_prox=500 et n_prox
variable de FISTA atteignent & convergence des niveaux d’énergie trés similaires. Ce constat confirme
la validité de 'approximation effectuée dans le cas de I'algorithme primal-dual.

La différence principale entre ces quatre cas consiste en le temps nécessaire pour atteindre la
convergence : de quelques dizaines de secondes pour l’algorithme primal-dual & une quinzaine de
minutes dans le cas n_prox=500, qui est le plus défavorable de l'algorithme FisTA. Cette rapidité de
convergence justifie donc 'emploi de ’algorithme primal-dual ou du FISTA avec un nombre d’itérations
variable sur 'opérateur proximal.
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(a) FISTA n_prox = 1 (b) FISTA n_prox = 10

(c) FISTA n_prox = 100 (d) FISTA n_prox = 500

(e) FISTA n_prox = variable (f) Algorithme primal-dual

FIGURE 51 — Reconstructions avec différents parameétres des algorithmes de minimisation
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FIGURE 52 — Vitesse de convergence des différents algorithmes

14.5 Reconstruction des textures

200

Le modéle TV a été validé dans le cadre des acquisitions avec peu d’angles dans la section 14.3.
Cette section justifie numériquement dans le cadre des reconstructions IRPE la nécessité d’introduire
le modéle TV-Curvelets comme second terme de régularisation. Dans ce but, diverses textures ont été

ajoutées au fantoéme de Shepp-Logan. Le fantome texturé est présenté en figure 53,
en figure 55, de taille 729 x 200.

et son sinogramime

FIGURE 53 — Fantome de Shepp-Logan texturé  FIGURE 54 — Reconstruction avec le modéle TV
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FIGURE 55 — Sinogramme du fantéme de Shepp-Logan texturé

La reconstruction obtenue avec le modéle TV pour le paramétre A = 1072 est montrée dans la
figure 54. Bien que la forme globale du fantéme soit retrouvée, les détails des textures sont perdus lors
du processus de reconstruction. Cela est di a la naiveté du modéle TV qui ne s’applique correctement
qu’a des images constantes par morceaux de type cartoon.

C’est pourquoi il a été nécessaire d’introduire un second modéle plus sophistiqué afin de retrouver
les textures : le modéle TV-Curvelets décrit dans la section 9.2. La reconstruction visible en figure 56
a été menée avec les paramétres A\ = 5.1072 et Ay = 5.107°.

) Reconstruction (b) Image cartoon ¢ (c¢) Image texture t

FIGURE 56 — Reconstruction avec le modéle TV-Curvelets

D’un point de vue visuel, le modéle TV-Curvelets permet comme attendu une reconstruction plus
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fine des textures que le modéle TV, comme on peut le voir sur le zoom présenté en figure 57. D’un
point du vue quantitatif, le PSNR de I'image TV-Curvelets par rapport a l'original est de 17,56, ce
qui est trés légérement supérieur a celui de I'image TV par rapport a 'original, qui est de 17,54.

(a) Original ) Modéle TV (c) Modéle TV-Curvelets

FIGURE 57 — Zoom comparatif sur le fantome de Shepp-Logan texturé

15 Reésultats sur données réelles

Les spectres et sinogrammes présentés dans cette section ont été obtenus grace a 'appareil d’ima-
gerie RPE de 1"Université Paris Descartes. Les deux acquisitions présentées ici ont été effectuées en
bande X & 10 GHz, avec un spectrométre E540 de la marque Bruker, relié & un résonateur TMS.

15.1 Encre sur papier

Echantillon Le premier échantillon consiste en une impression d’encre sur papier. L’encre utilisée
posséde des propriétés paramagnétiques lui permettant d’étre visible en RPE. Les trois motifs d’im-
pressions de I’échantillon photographié dans la figure 58 représentent un pique, un tréfle et un carreau.

FIGURE 58 — Photo des motifs imprimés a ’encre
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Acquisition Les paramétres de 'acquisition en bande X sont les suivants : modulation d’amplitude
de 1,5 G, fréquence de 100 kHz, puissance micro-onde de 19,86 mW, temps de conversion de 41 ms, et
constante de temps de 40,96 ms. Le sinogramme a été obtenu avec un gradient de champ d’intensité
57,6 G/cm, avec 94 angles de mesure et 1300 points par projection. L’expérience a duré 88 minutes. Le
spectre et le sinogramme obtenus, déja présentés dans la section 2, sont rappelés en figures 59 et 60.
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FIGURE 59 — Spectre de référence
pectt releren FIGURE 60 — Sinogramme

Reconstruction La reconstruction avec le modéle TV de cet échantillon papier est présentée dans
la figure 62, ou le parameétre de régularisation vaut A = 5.10'°. Cette derniére est comparée avec la
reconstruction Xepr de la figure 61. Les couleurs du rendu ont été inversées : le fond qui ne contient
pas d’espéce paramagnétique aurait di apparaitre en noir, et les motifs imprimés a ’encre en blanc.
Cependant les valeurs ont été échangées pour faciliter la comparaison visuelle avec I’échantillon, dont
les motifs ont été imprimés avec de ’encre de couleur noire.
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FIGURE 61 — Reconstruction avec Xepr

FIGURE 62 — Reconstruction avec le modéle TV

Analyse La premiére remarque a faire concernant ces deux images concerne leur taille respective :
le coté du carré de la zone de reconstruction par les méthodes variationnelles est v/2 plus grande
que celui de Xepr. Cette différence s’explique car la zone d’acquisition de la machine est circulaire,
comme illustré sur le schéma de la figure 63. Xepr ne reconstruit que le carré inscrit dans le disque
d’acquisition, tandis que les méthodes variationnelles proposées ici permettent aisément de reconstruire
la carré circonscrit au disque. On peut d’ailleurs observer une légére marque circulaire correspondant
au bord du disque d’acquisition sur la figure 62. Elargir la zone de reconstruction permet notamment
de pouvoir retrouver 'information potentielle se situant dans la zone grisée sans devoir refaire une
acquisition en centrant davantage 1’échantillon dans la cavité.

Reconstruction avec les méthodes variationnelles

Reconstruction avec Xepr

Zone d’acquisition

FIGURE 63 — Taille des images reconstruites
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Du point de vue qualitatif, la reconstruction avec la méthode TV est meilleure visuellement que la
reconstruction avec Xepr : le fond est mieux débruité, et les bords des formes pique, tréfle et carreau
sont plus nets. Comme cet échantillon ne présente pas de texture, 'image n’a pas été reconstruite avec
le modeéle TV-Curvelets : il n’aurait en effet pas apporté d’information supplémentaire sur les textures.

D’un point de vue quantitatif, il n’est pas possible de comparer la reconstruction avec ’image ori-
ginale, comme il a été fait dans la section 14, car cette image ne préexiste pas & la reconstruction.
L’image la plus proche de la vérité terrain serait une reconstitution créée a partir de la photographie de
I’échantillon. Cependant une telle image ne serait fidéle qu’aux motifs imprimés, qui sont difficilement
photographiables dans le plan exact ou a été faite I’acquisition du sinogramme. Elle ne retranscrirait
pas par exemple les deux points noirs proches du centre visibles sur les figures 61 et 62, ou les trois
points blancs plus excentrés dont seulement I'un est visible sur la figure 61. L’origine de ces artefacts est
inconnue, mais puisque la plupart de ces points sont visibles avec les deux méthodes de reconstruction,
nous faisons I’hypotheése qu’ils sont bien présents dans le sinogramme et qu’ils résultent potentiellement
d’une contamination de 1’échantillon ou du tube par une espéce paramagnétique. Par conséquent, la
reconstitution d’une image censée représenter la vérité terrain serait entachée de trop de facteurs d’in-
certitudes comme 'orientation exacte de 'acquisition ou la présence de ces points, pour la considérer
comme image de référence avec laquelle comparer les reconstructions.

15.2 Phalange irradiée

Echantillon D’autres reconstructions ont été menées sur des données expérimentales acquises sur
une phalange distale irradiée fournie par Phillipe Lévéque et Bernard Gallez, de I’Université Catholique
de Louvain, Belgique. La phalange a été irradié en utilisant des rayons X, et cette irradiation a mené
a des défauts paramagnétiques présents dans la structure moléculaire de 'os. Ces défauts présents
dans la partie solide de ’os peuvent étre utilisés pour mesurer a posteriori la quantité de rayonnement
regu [62], et sont observables grace a I'imagerie RPE [4].

Une photo de la phalange est visible sur la figure 64a, et une tranche d’un scan CT a la méme
orientation est visible sur la figure 64b. L’image micro-CT a été obtenue avec un appareil SkyScan
1178 X-Ray paramétré & 50 kV, 615 mA, et pour une taille de pixel de 80 pum. Les images brutes du
micro-CT ont été traitées en utilisant la suite logicielle Nrecon, CTAn et CTVol de SkyScan.
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(a) Photo (b) Scan micro-CT

FIGURE 64 — Echantillon phalange

Acquisition Les paramétres de 'acquisition IRPE effectuée en bande X sont les suivants : mo-
dulation d’amplitude de 3G, fréquence de 100 kHz, puissance micro-onde de 0,09942 mW, temps de
conversion et constante de temps de 163,84 ms. Le sinogramme a été obtenu avec un gradient de champ
d’intensité 1,75 T/m, avec 117 angles de mesure et 2048 points par projection. L’expérience a duré 11
heures. Le spectre et le sinogramme obtenus sont présentés en figures 65 et 66.
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FIGURE 65 — Spectre de référence de la phalange
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FIGURE 66 — Sinogramme de la phalange

Reconstruction La figure 67a présente la reconstruction obtenue avec le modéle TV-Curvelets.
La décomposition cartoon-texture associée est présentée en figures 67b et 67c. A cause de la haute
intensité des données du spectre et du sinogramme en comparaison avec le fantdbme de Shepp-Logan,
les paramétres ont été fixés a A = 10% et pu = 10°.
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(a) Reconstruction (b) Image cartoon ¢ (c) Image texture ¢

FIGURE 67 — Reconstruction avec le modéle TV-Curvelets

Analyse On observe que de nombreuses textures sont retrouvées grace au modéle TV-Curvelets,
comme pouvaient le laisser penser les simulations effectuées sur le fantome de Shepp-Logan texturé.
En guise de comparaison, les reconstructions obtenues avec Xepr et le modéle TV sont montrées en
figure 68, ol le paramétre A du modéle TV est fixé a 10'2.



Résultats sur données réelles

99

(a) Xepr (b) Modéle TV (c) Modele TV-Curvelets

FI1GURE 68 — Reconstructions de la phalange par trois modéles, et zoom
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Comme dans les résultats obtenus sur les données simulées et sur les impressions & I’encre, le modéle
TV de la figure 68b surpasse la reconstruction Xepr de la figure 68a, en particulier en ce qui concerne
le niveau de bruit visible dans le fond noir de I'image, mais ne reconstruit pas suffisamment les détails
des textures pour bien représenter la granularité de la phalange. Par contre, le modéle TV-Curvelets
de la figure 68c représente bien les détails osseux de la phalange, et ceux-ci sont cohérents avec les
textures visibles sur le scan CT de la figure 64b. Cela signifie que la régularisation par curvelets n’a
pas recréé de fausses textures afin de combler un potentiel manque d’information, mais a au contraire
retrouvé la structure fine de I'os. En effet, le scanner CT est un dispositif d’imagerie anatomique alors
que 'TRPE est un dispositif d’imagerie moléculaire : on peut supposer que les effets & long terme
de l'irradiation sont spatialement corrélés & la répartition osseuse de la phalange. Les similarités de
textures entre les deux images valident cette hypothése, et confirment la pertinence de 'introduction
du modeéle TV-Curvelets sur des données réelles.

15.3 Réduction des temps d’acquisition

Le sinogramme de la phalange a été acquis pendant une expérience ayant duré 11 heures. Afin
de simuler un temps d’acquisition réduit, des reconstructions ont été entreprises a partir du méme
sinogramme dont on n’a conservé qu'un angle sur cinqg, et un point sur quatre. Cela permet de simuler
un temps d’acquisition réduit par 20, soit une expérience totale d’'un peu plus d’une demi-heure.
Les paramétres du modéle TV-Curvelets ont été adaptés en conséquence a A = 5.107 et = 10°. Les
reconstructions avec Xepr et le modéle TV-Curvelets sont présentées en figure 69. Bien que les textures
n’apparaissent pas aussi clairement qu’avec le sinogramme entier, le modéle TV-Curvelets réussit a
retrouver la forme globale de la phalange, alors que Xepr échoue a reconstruire les bords de la phalange.
C’est pourquoi le modéle variationnel proposé est efficace pour traiter des acquisitions préliminaires,
lorsque la zone sur laquelle doit étre concentrée 1’acquisition fine n’a pas encore été délimitée.
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(a) Xepr (b) Modéle TV-Curvelets

FIGURE 69 — Reconstruction sur un sinogramme incomplet
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Sixiéme partie
Séparation de sources

Le probléme de la séparation de sources consiste & départager les contributions de plusieurs espéces
paramagnétiques lorsque celles-ci sont présentes dans le méme échantillon. Pour la spectroscopie, il
s’agit de récupérer les spectres de chacune des espéces, et pour 'imagerie il s’agit de récupérer les
images de répartition de chacune des espéces.

Ce probléme a été traité a aveugle dans le cas de la spectroscopie par [63, 64, 65]. La précision
G l'aveugle désigne ici le fait de ne pas connaitre les concentrations respectives des différentes espéces
avant de procéder a la séparation. Les deux premiéres de ces références proposent de la séparation
spectrale de sources sous deux conditions. La premiére est de pouvoir modéliser le spectre obtenu
comme une réponse linéaire a la présence d’une espéce paramagnétique donnée, qui est une hypotheése
raisonnable que nous ferons également dans le cas de I'imagerie. La seconde est de disposer de plu-
sieurs acquisitions indépendantes. Il s’agit de résoudre un systéme linéaire possédant suffisamment de
contraintes pour ne pas posséder plusieurs solutions : cela se traduit concrétement en la mesure par
spectroscopie RPE d’au moins autant d’échantillons présentant des combinaisons de concentrations
différentes que d’espéces que ’on veut séparer. La résolution est obtenue grace a une analyse en com-
posantes principales dans [63], et & une analyse en composantes indépendantes dans [64]. La troisiéme
référence [65] ne nécessite pas de supposer I'indépendance des spectres et autorise le phénomeéne d’in-
teraction de spins, mais nécessite tout de méme de disposer d’un systéme surdéterminé. Celui-ci est
résolu en recourant a une méthode variationnelle faisant intervenir la norme L? pour l'attache aux
données, et une norme LP appliquée aux spectres séparés, pour 0 < p < 1. Utiliser un critére de
parcimonie via la norme LP permet de s’affranchir de I’hypothése d’indépendance.

Dans le cas de 'imagerie RPE, le probléme n’a a notre connaissance jamais été abordé sur des
acquisitions standards, mais seulement sur des acquisitions dites hyperspectrales. Ce type d’acquisition
est présenté dans la premiére section de cette partie.

16 Séparation sur des acquisitions hyperspectrales

16.1 Images hyperspectrales

Les sinogrammes acquis lors d’une expérience d’imagerie 2D sont en deux dimensions : une di-
mension pour le champ magnétique, et une dimension pour l'orientation du gradient de champ. Lors
d’une expérience d’imagerie hyperspectrale, les sinogrammes acquis en 2D présentent une dimension
supplémentaire, correspondant a 'intensité du gradient de champ. Le sinogramme hyperspectral d’une
acquisition 2D est donc en trois dimensions.

La figure 70 présente deux images obtenues avec l'afficheur des images hyperspectrales de Xepr,
nommé Image Viewer. L’acquisition présentée est celle qui sera détaillée dans la section 18.2.
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(a) Tranche numéro 12 (b) Tranche numéro 71

FIGURE 70 — Images d’une acquisition hyperspectrale obtenue avec Image Viewer

16.2 Etat de Dart

La seule contribution que nous connaissons de séparation de sources dans le cas de I'imagerie RPE
consiste en les travaux de Abou Fadel et al. [30], détaillés dans [66]. Grace a une acquisition hyperspec-
trale, ils arrivent & séparer les spectres de différentes espéces paramagnétiques présentes sur une plaque
de fluorure de calcium CaFs irradiée, et & obtenir une image de répartition de chacune de ces espéces.
Une étape préliminaire consiste & estimer le nombre d’espéces présentes grace & une décomposition
en valeurs singuliéres de I'acquisition hyperspectrale : quand survient une rupture significative de la
répartition des valeurs singuliéres, on considére que le nombre de spectres significatifs est atteint. Le
modéle de formation de ’acquisition hyperspectrale est

Shyperspectral =Cx HT +n (183)

ou h représente la matrice des spectres de résonance, C' la carte de concentration des différentes espéces,
et n le bruit. L’algorithme MCR~ALS, qui signifie Multivariate Curve Resolution - Alternating Least
Squares, est ensuite utilisé pour extraire les spectres H et les images C'. Il s’agit de minimiser la norme
L? de Derreur entre ’acquisition Shyperspectral €t 12 somme des images modulées par chaque spectre.
A chaque itération, on met & jour soit les images C' de répartition des espéces paramagnétiques,
soit les spectres H de ces molécules. Les résultats obtenus par [30] sont satisfaisants, et permettent
d’identifier quatre espéces paramagnétiques dans 1’échantillon, et de retrouver pour chacune le spectre
et la répartition.

Cependant, la durée d’une acquisition hyperspectrale est extrémement longue, de 'ordre de plu-
sieurs journées, et ne peut absolument pas étre envisagée dans le cas de sujets vivants. C’est pourquoi
nous proposons une nouvelle méthode de séparation des images, qui s’applique dans le cas d’acquisitions
d’imagerie RPE standards.
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17 Séparation sur des acquisitions standards

La technique de séparation de sources que nous proposons & partir d’acquisitions d’imagerie RPE
standards est une variante de la méthode variationnelle (93), proposant une régularisation par variation
totale. Elle a I'avantage de s’appliquer & des acquisitions non-hyperspectrales. En contrepartie, elle ne
permet pas d’estimer le nombre d’espéces paramagnétiques présentes dans ’échantillon, ni de séparer
les spectres, qui doivent étre connus ou estimés lors d’une étape préliminaire.

17.1 Modélisation avec deux espéces paramagnétiques

En présence de deux espéces paramagnétiques dans 1’échantillon étudié, le spectre de référence h
obtenu est la somme du spectre hy de la premiére espéce et du spectre ho de la seconde espéce. On a

h=hy+ hy (184)

De méme, le sinogramme S obtenu lors d’une acquisition ne permet pas de distinguer visuellement
les contributions des différentes espéces, et on observe la somme des deux sinogrammes

S =51+5 (185)

En reprenant le modeéle (45) pour le modéle de formation du sinogramme de chaque espéce, le
sinogramme final obtenu devient pour chaque angle 6 d’acquisition

So(r) = (h1 * Rouq)(r) + (he * Ropus)(r) + n(r) (186)
ou u; est 'image associée a la premiére espéce et us I'image associée a la seconde espéce.

Afin d’éliminer le bruit n supposé gaussien dans le cadre de la méthode variationnelle appliquée au
probléme de la séparation de deux sources, on définit le terme d’attache aux données

1
F(ul,ug) = §||h1 * Ru1 + h2 * RUQ — SH% (187)

Afin d’exprimer plus facilement ce terme, on pose comme dans le cas du modéle TV-Curvelets de
la section 9.2 la variable double
~ (W
u= (u2> (188)

A= (A, Ar) (189)

et la matrice associée

ou les matrices A; et Ay sont définies comme dans 1'équation (40) relativement aux spectres hy et ho.
Par conséquent, le terme d’attache aux données peut se réécrire grace a ’égalité de Parseval en

~ 1 1~
F(@) = 3l Av + Aoz — I = 5 147 - di (190)

en notant comme précédemment d = Sy la transformée de Fourier 1D du sinogramme.
On vérifie bien que le produit Au correspond bien au modéle de formation du sinogramme exprimé
dans le domaine de Fourier

Au = (A1, Ag) (Z;) = Ayuy + Aguy (191)
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Pour le terme de régularisation, nous avons choisi d’appliquer la variation totale a chacune des
deux images u; et uo dans un premier temps, afin de valider le procédé de séparation de sources par
des méthodes variationnelles. Le terme de régularisation est donc défini par

G(ul, UQ) =\ TV(ul) + Ao TV(UQ) (192)

qui peut également s’exprimer

(193)

G@) = | K|, avec K:(Alv 0)

0 XV

Le probléme de minimisation pour retrouver les images u; et us de répartition des espéces para-
magnétiques est en conséquence

1
arg min §||h1 * Rul + h2 * RUQ - S”g + )\1 TV(Ul) + )\2 TV(UQ) (194)

(u1,u2)

ou, en choisissant une expression utilisant la variable double ©

1, ~ ~
arg min §HAU —d||3 + | K7, (195)

17.2 Minimisation de la fonctionnelle

Les calculs menés dans la partie IV ont montré que le point délicat était de calculer 'opérateur
A* A qui apparait quel que soit 'algorithme de minimisation envisagé : calcul de résolvante pour
Chambolle-Pock ou descente de gradient dans FISTA. Il s’agit de pouvoir efficacement calculer

T I~ A* o A*Al’u,]_ + A*AQ’U,Q
Atdu= (A*) (41, 42) (u ) (A s Ayus + A Agus (196)
On remarque 'apparition des expressions A7A; et A5 A dans les termes diagonaux. En appliquant

le théoréme 41, ces termes s’expriment grace a ky et ko les fonctions d’étalement du point respective-
ment associées aux spectres hy et ho, et définies comme dans 1’équation (42). On a alors

AIAlul =k1 xuy et A;AQUQ = ko * Us (197)

Restent les termes croisés A]Asus et A3Ajuy qu’il convient de calculer explicitement. Pour tout
z€R? ona

(At Asu)(z) = / ! / h1(€) (Asu) (€, ) Xm0 dedh
B (€) ha(€) U(Eeq) €2 dedo
/Hl(f) 7 ha(€) (/ u(y)e —2infy-eq dy) p2imEx-eo dedo

(y </ /hl A 2i7T£(I*’[,/)~93 d{d@) d
R2 0 R

u(y) kiz(x —y) dy

2

= (k12 xu)(z)

us

\C\c\:‘o
%\%\%

(198)

e

Il
—
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On obtient ainsi le résultat
ATAQU = k‘12 *U (199)

avec k12 le noyau de convolution du premier terme antidiagonal défini pour tout = € R? par

ko) = / / 7 (€) ha(€)e¥ ™m0 dedp (200)
o Jr
Par symétrie, on obtient également ’expression du second terme antidiagonal
A;Alu = kgl * U (201)
avec pour tout x € R?
bae) = [ [ Ba(€) (@)= ded (202)
o JR

On peut donc exprimer 'opérateur A*A par

i~ [ kixur + kg xus
A*Au = (km cup -+ ky *ug) (203)

Contrairement a k; ou ko dont ’expression contenant A(f ) E({ )= |E(§ )|” rend Pexpression réelle, on
n’obtient pas cette méme propriété pour k12 et ko1, qui sont eux dans le domaine complexe. L’expression
des termes antidiagonaux s’obtient donc en effectuant une convolution complexe avec k1o et koy.

Les points délicats de la minimisation avec une variable double ayant déja été décrits dans la
partie IV, ils ne sont pas davantage détaillés ici.

| 2

18 Reésultats

18.1 Données simulées

Simulations Les premiéres simulations numériques ont été effectuées sur les deux images de la fi-
gure 71, représentant le fantome de Shepp-Logan pour la premiére et des vagues de différentes intensités
pour la seconde. Conformément au modéle de formation des images de la section 14.1, leurs transfor-
mées de Radon ont été convolées avec les spectres présentés sur la figure 72. Les deux sinogrammes
ainsi engendrés sont présentés en figure 73. La somme de ces deux sinogrammes donne le sinogramme
de la figure 74 auquel on a rajouté du bruit gaussien d’une intensité relative de o = 0.01.
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(a) Fantome de Shepp-Logan (b) Vagues de différentes intensités

FIGURE 71 — Images de test pour la séparation de sources
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FIGURE 72 — Spectres simulés
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FIGURE 73 — Sinogrammes intermédiaires
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FIGURE 74 — Sinogramme simulé

Reconstructions A partir des données de hy, ho et du seul sinogramme de la figure 74, le probléme
de minimisation (194) a &té résolu grace a Palgorithme FISTA, en prenant le paramétre o = 5 x 10719,

Les paramétres de minimisation ont été choisis & \; = Ay = 5 x 10°. Les figures obtenues sont visibles
en figure 75.

Analyse On remarque en premier lieu que les deux images ont bien été séparées 'une de 'autre : on
reconnait bien le fantéme de Shepp-Logan sur 'image 75a et les vagues sur 'image 75b. On observe
bien de trés légers résidus d’une image sur 'autre, particuliérement au centre de celles-ci, et un manque
de finesse dans la reconstruction du fantéme de Shepp-Logan. Il s’agit cependant d’un résultat trés
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encourageant qui montre que les méthodes variationnelles sont tout & fait adaptées au probléme de la
séparation de sources, qu’on peut désormais envisager sur des acquisitions réelles.

(a) Image 1 (b) Image 2

FIGURE 75 — Images obtenues par séparation de sources

18.2 Données réelles

Echantillon Afin de confirmer la performance de la méthode variationnelle proposée pour résoudre
le probléme de la séparation de sources, une expérience sur données réelles a été menée. L’échantillon
consiste en cinq tubes paralléles contenant une solution paramagnétique. Deux de ces tubes contiennent
du TAM, et trois de ces tubes contiennent du TEMPO, a diverses concentrations. Deux vues de ’échan-
tillon sont présentées sur la figure 76. Sur la vue de face 76b, les deux tubes de TAM ont été coloriés
en rouge, et les trois tubes de TEMPO ont été coloriés en bleu.

(a) Vue de coté (b) Vue de face

FIGURE 76 — Echantillon de cingq tubes paramagnétiques
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Acquisition L’acquisition a été menée en bande L, avec les paramétres suivants : modulation d’am-
plitude de 0,8G, fréquence de 60 kHz, puissance micro-onde de 5.036 mW, temps de conversion de
20,50 ms, constante de temps de 40,96 ms. Le sinogramme a été obtenu avec un gradient de champ
d’intensité 37,3250 G/cm, avec 29 angles de mesure et 1000 points par projection. L’expérience a duré
un peu plus de 11 minutes. Le spectre et le sinogramme obtenus sont présentés en figures 77 et 78.
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FIGURE 77 — Spectre de référence de I’échantillon TAM-TEMPO
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FIGURE 78 — Sinogramme de 1’échantillon TAM-TEMPO

Séparation des spectres Afin de pouvoir appliquer la méthode variationnelle proposée, il est né-
cessaire de séparer les contributions spectrales du TAM et du TEMPO a partir du spectre de référénce
de la figure 77. Cette opération a été effectuée avec la fonction esfit de EASYSPIN [55] en choisissant
loption garlic. Les deux spectres obtenus sont présentés dans la figure 79.
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FIGURE 79 — Spectres simulés avec EASYSPIN
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Reconstructions La minimisation du probléme (194) a été effectuée avec 1’algorithme FISTA, pour
un pas de a = 1072°. Les paramétres de la minimisation ont été choisis & A\; = 2.10'? et Ay = 10'2.
Les résultats de la reconstruction sont présentés en figure 80.

(a) Image du TaMm (b) Image du TEMPO

FIGURE 80 — Images reconstruites par séparation de sources

Analyse On observe clairement une séparation des deux espéces : on retrouve les deux tubes de
TAM dans la figure 80a et les trois tubes de TEMPO dans la figure 80b. Les positions spatiales des
espéces paramagnétiques sont cohérentes avec la disposition des tubes de la figure 76b. De plus, on
retrouve une différence d’intensité dans les images représentant les différents tubes : elle correspond aux
différentes concentrations d’espéces paramagnétiques présentes dans les solutions mises dans les tubes.
On remarque également I’apparition de quelques pixels aberrants dans I'image 80a. Nous n’expliquons
pas la présence de ces outliers noirs ou blancs dans I'image avec notre modéle, d’autant plus que le
sinogramme de la figure 78 n’en contient pas. Toutefois, la présence de ces pixels explique que le fond
de I'image 80a soit gris tandis que le fond de 'image 80b soit noir.

Cette expérience sur des données réelles confirme donc le potentiel des méthodes variationnelles
proposées pour résoudre le probléme de la séparation de sources en imagerie RPE.
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Conclusion

Apreés une présentation dans la partie I de la physique de la résonance paramagnétique électronique
mettant en évidence les conditions expérimentales des acquisitions de spectroscopie, puis d’imagerie,
nous avons présenté quelques exemples de sinogrammes obtenus sur des molécules paramagnétiques.

Nous avons ensuite étudié mathématiquement le modéle direct de formation des images dans la
partie II. Celui-ci combine la transformée de Radon de 'image de répartition de ’espéce paramagné-
tique avec la convolution par le spectre de référence. L’étude de ce modéle dans les espaces adaptés a
mis en évidence 'apparition d’un opérateur de Toeplitz lorsque I’on compose 'opérateur de formation
du sinogramme dans le domaine de Fourier avec son adjoint.

Retrouver I'image de répartition de I’espéce paramagnétique aprés mesure du spectre et du sino-
gramme consiste & inverser I’équation régissant le modéle direct, ce qui est entrepris dans la partie ITI.
Il s’agit d’un probléme inverse que nous proposons de résoudre en utilisant des méthodes variationnelles
basées sur la technique du mazimum a posteriori. Maximiser la probabilité que le sinogramme mesuré
ait été obtenu & partir d’une image donnée revient & minimiser une fonctionnelle prenant 'image en
variable, composée de la somme de deux termes : un terme d’attache aux données, et un terme de
régularisation. Le minimiseur de cette fonctionnelle est I'image recherchée. Le terme d’attache aux
données fait intervenir la norme L? afin de supprimer le bruit gaussien créé par le processus d’acquisi-
tion. Quant au terme de régularisation, nous en proposons deux : le premier est la variation totale, qui
permet d’obtenir des images constantes par morceaux avec des bords nets, et de reconstruire I’image
lorsque les données d’acquisition sont réduites. Cependant la variation totale a tendance a écraser
les textures présentes dans les images. C’est pourquoi la seconde régularisation proposée utilise 1’'idée
qu’une image se décompose comme la somme de sa partie cartoon et de sa partie texture. L’image car-
toon est comme précédemment obtenue en appliquant la variation totale comme régularisation, tandis
que 'image texture est obtenue en appliquant un critére de parcimonie sur la transformée en curvelets
de I'image. Cette transformée est pondérée selon le coefficient d’échelle des curvelets, ce qui permet de
conserver les hautes fréquences dans lesquelles sont encodées les textures une fois appliquée la norme
L'

Les deux problémes inverses ainsi posés sont résolus grace a deux algorithmes de minimisation,
détaillés dans la partie IV. Il s’agit de I’algorithme primal-dual de Chambolle et Pock et de ’algorithme
FisTA, dont I'expression fait apparaitre pour chacun 'opérateur étudié dans la deuxiéme partie de ce
manuscrit, et pouvant s’interpréter comme un opérateur de Toeplitz. Exprimer cet opérateur comme
une convolution périodique permet de calculer I'une des résolvantes dans le cas de I'algorithme primal-
dual. Les fonctionnelles sont minimisées sans approximation ni recours aux transformées de Fourier
non-uniformes dans le cas de I'algorithme FISTA.

Les résultats des reconstructions obtenues avec les méthodes variationnelles proposées sont pré-
sentés dans la partie V, sur des données simulées et sur des acquisitions réelles. Les reconstructions
a partir des sinogrammes simulés mettent en évidence une meilleure qualité de reconstruction, a la
fois visuelle et quantitative, par rapport au logiciel commercial actuellement fourni avec les machines
d’imagerie RPE. Et contrairement a la reconstruction par rétroprojection filtrée, la reconstruction par
méthode variationnelle se montre robuste face & la diminution du nombre d’angles d’acquisition, ce qui
ouvre la voie a une diminution des temps d’acquisition, et donc & de potentielles applications cliniques
ou in vivo. Gréace a la comparaison des deux algorithmes de minimisation, les expériences sur les don-
nées simulées confirment également ’hypothése qui consiste a exprimer 'opérateur de Toeplitz en une
convolution périodique. Les reconstructions sur des données réelles montrent 'intérét de la régulari-
sation par variation totale dans le cas d’échantillons simples comme des impressions papiers d’encre
paramagnétique, et de la régularisation par variation totale et par curvelets dans le cas d’échantillons
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réels comme la phalange. La reconstruction de cette derniére présente des textures que l'on retrouve
également dans I'image obtenue par un scanner micro-CT : ces similitudes confirment la pertinence du
choix des curvelets comme régularisation.

La derniére contribution de ce manuscrit détaillée dans la partie VI est une adaptation de la
premiére méthode variationnelle proposée au probléme de la séparation de sources. Séparer les contri-
butions de deux ou plusieurs espéces est un probléme compliqué, qui n’a jusqu’a présent été traité
que dans le cas de la spectroscopie ou de I'imagerie hyperspectrale. En adaptant légérement le terme
d’attache aux données et en appliquant une régularisation par variation totale sur chacune des images
recherchées, nous avons réussi a séparer les images de répartition de deux espéces paramagnétiques sur
des données d’imagerie standards. Ces résultats ont été obtenus sur des cas simples a la fois sur des
données simulées et des données réelles, & la condition de disposer a priori des spectres de référence des
espéces paramagnétiques présentes dans 1’échantillon. Ces spectres peuvent étre mesurés ou simulés
grace a un logiciel adéquat a partir du spectre de référence de la totalité de ’échantillon.
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Perspectives

Stabilisation numérique des algorithmes de minimisation Les deux algorithmes de minimi-
sation présentés dans le cadre de ce travail, & savoir I'algorithme primal-dual de Chambolle et Pock,
et I'algorithme F1STA de Beck et Teboulle, ont chacun un gros avantage compensé par un défaut si-
gnificatif : le premier est rapide mais trés sensible au choix des paramétres o et 7, et le second est
exact mais relativement lent lorsque le terme non différentiable n’est pas simple dans le sens ot I’on ne
sait pas calculer rapidement 'opérateur proximal associé. Des techniques de préconditionnement [67]
pourraient permettre de lever I'instabilité de I’algorithme primal-dual. De plus, cet étape de précondi-
tionnement pourrait permettre de stabiliser 'algorithme primal dual version double-conjugué, présenté
dans lannexe. Une autre piste serait de considérer ’algorithme proximal de prédiction-correction [68§],
qui permet d’éviter 'inversion de 'opérateur A* A, a la différence de I’algorithme primal-dual de Cham-
bolle et Pock.

Meélange du modéle TV-Curvelets avec la séparation de sources Une premiére amélioration
des travaux exposés ici serait de mélanger le modéle TV-Curvelets permettant de reconstruire des
détails texturés dans les images avec le probléme de la séparation de sources. Cela permettrait d’utiliser
les résultats sur la séparation de sources dans des cas concrets difficiles, au contraire des expériences
simples menées pour tester le modéle dans la partie VI. Dans ce cadre, les deux images de radicaux
recherchés sont alors de la forme u; = ¢y +11 et us = co +t2 ot ¢; et t; représentent respectivement les
parties cartoon et texture des images w; recherchées pour i € {1,2}. Deux régularisations appliquées
a chacune des deux images donnent un total de quatre termes de régularisation, et la fonctionnelle &
minimiser devient

o1
arg min 5”141 (Cl + tl) + AQ(CQ + tg) — d”g + M TV(Cl) + Ao TV(CQ) + M1||Wt1H1 + ,uQHWtQHl (204)

u;=c;+t;

La minimisation de cette fonctionnelle ne pose pas de probléme supplémentaire que celles des
modéles TV-Curvelets et de la séparation de sources combinées.

Séparation de N sources De méme, le modéle de la séparation de source peut s’adapter & un
nombre arbitraire de sources, numérotées de 1 & N. Dans le cas du modele TV, il s’agit de minimiser
la fonctionnelle )
. 2
argurimn 3 I Z Aju;, —d||5 + Z Ai TV (u;) (205)

1<i<N 1<i<N

et dans le cas du modéle TV-Curvelets, il s’agit de minimiser la fonctionnelle

1 2
argmin | S Ailei+t) —dlly+ Y NTV(w) + pa[ Wiy (206)

ui=citt; 1<i<N 1<i<N

Séparation de sources appliquée a I’oxymétrie L’oxymétrie, ou la mesure de la concentration
en dioxygéne, est un paramétre important des systémes chimiques. Dans le cas de la résonance parama-
gnétique électronique, la largeur de raie subit une variation proportionnelle & la pression partielle locale
de dioxygéne dans I’échantillon. Par conséquent, les spectres correspondant & chacune des pressions
partielles sont trés similaires. Dans le cas de la séparation de N sources, la difficulté supplémentaire
par rapport a la séparation de deux sources ne réside que dans ’alourdissement de ’algorithme de mi-
nimisation. Au contraire, dans le cas de la séparation de sources appliquée a 1’oxymétrie, les spectres
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sont trés similaires les uns des autres, et ne se distinguent que par la largeur de raie. La déconvolution
est par conséquent difficile & mener, et les contributions des différentes pressions partielles de dioxy-
géne difficiles a séparer. Inverser le modéle direct qui en découle est un probléme ardu, pour lequel il
faudrait réfléchir a des régularisations adaptées, potentiellement non-convexes, si ’on veut le résoudre
en utilisant les méthodes variationnelles présentées dans ce manuscrit.

Reconstructions 3D La quasi-intégralité de ’étude théorique et des expériences de ce manuscrit ont
été effectuées en 2D. Le passage a la 3D ne devrait pas poser de probléme théorique tout en permettant
d’envisager des applications cliniques directes. Il conviendrait alors de bien adapter le probléme de
minimisation au cas de la 3D. D’un point de vue expérimental, les acquisitions 3D nécessitent de
remplacer les bobines créant le gradient de champ par d’autres bobines, capables de créer un gradient de
champ suivant deux directions. Des étapes de vérification et de calibration de 'installation deviennent
alors nécessaires.

Plate-forme de calcul Imageries du Vivant Le réseau Imageries du Vivant a pour projet de
mettre & disposition de la communauté une machine virtuelle, sur laquelle sont installés MATLAB et les
toolboxes nécessaires a faire tourner ’ensemble des codes ayant généré les résultats de ce manuscrit.
L’ouverture de cette plateforme a tous les imagistes et chimistes désireux d’utiliser ces algorithmes
léverait le frein que constitue souvent la possession d’une licence MATLAB et l'installation de plu-
sieurs toolboxes. La mise a disposition de cette machine virtuelle est possible aprés contact a I'adresse
irpe@parisdescartes.fr.
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Annexe

Algorithme primal-dual, version
double-conjugué
On cherche & minimiser :

J(u) = %HAu —d? +ATV(u) (P)

Le conjugué de Legendre-Fenchel F* d’une fonction F' : X — [—o00, +00] convexe, propre et semi-
continu inférieurement est défini par :

. X — R
F':q p > sup (pz)— Fla)
zeX

Pour la variation totale, on a le résultat suivant

TV(u) = N12(Vu) = N75(Vu) = sup  (Vu,p) — Ny (p)

pERN X R

0siVe e, |p(z)]s <1
+o00 sinon

N>() = int s (p) = {

Le probléme (P) devient alors
i . || ||2 >‘< > i ( )
min max Au — d||* + M{Vu 1
uERY peRXR2 2 P Ni2s1iP

Il n’est pas nécessaire de garder le A devant le terme ips, ,<1 car celui-ci a une valeur nulle ou infinie,
et contraint la variable p a rester a Uintérieur de la boule de la norme N .

1
Posons F(u) = §||u — d||*. Dans ce cas, le probléme (P) devient
min F(Au) + ATV (u)
u€R®
et le calcul du premier terme donne

F(Au) = F**(Au) = sup (Au,q) — F*(q)

qERQ

1
Calcul de F*(q) = sup (g,v) — F**(v) = sup (g,v) — F(v) = sup (g,v) — 5 [lv—d|”
vERS vERS vERS 2

1
Posons h(v) = (g, v) — §||v — d||? et calculons son maximiseur
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1
h(v+5):<q,v+s>—§(v+5—d,v+s—d>

Lee

= <q7v>+<q7€>,%@,d’v,d),%@,d’@,%<6’v,d>, 5

= h(v) + {e,q = (v — d)) + o(€?)
Donc Vhw=0<qg— (v—d) =0< v = ¢+ d. Dot le calcul de

F(q) = (g +d)

1
= (q,q+d) — §||q+d—d||§
1
= llal3 + (g d) — 5 llall3

1
= 5 llall3 + (g, d)

1 1
= Slla+ I3 - I3

Le probléme (P) devient donc
) 1 9 1, 9 .
minmax (Au, q) — 3 ll¢ +dllz + 5lldllz + AMVu, p) —in; 2<1(p)
auquel on peut supprimer le terme constant en ||d||
: 1 2 .
min max (Au, g) = 5 lg + dllz + MV, p) —in; .<1(p)

1
On pose alors G(u) =0, K : u +— ( )\AVuu ) et F*(p,q) = 5”(] +d||3 + in, ,<1(p) et le probléme

(P) devient donc
minmax G(u) + (Ku, ( P )) — F*(p,q)
U pg q

auquel on peut appliquer l'algorithme primal-dual

1
e p" = argmax —|p— (p" +oAVT")||3 que I'on peut diviser en les étapes

P, Noo 2(p) <1 20
ptE = p" 4 oAVE"

n+%
n+1 _ p
D =

max(L, [|[p" 2 |2)

1 B 1
o ¢"tl= arg max o—|lq — (¢" + o AT)|I3 + 5llg + dlf3
q
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1 1
Il s’agit donc de maximiser la fonction H(q) = %Hq - QI3+ in + d||3 de dérivée

1
VH.q=

—(¢ — Q) + (¢ + d) qui s’annule lorsque
o

(-Q+ola+d=0 = (+a)g=Q-d = q¢=—(Q-0d

soit en prenant (Q = ¢" + cAu"

1

n+1:
140

(¢" + c Au"™ — od)

1
o W= argmin o lu— (u" — K (p", g™ ) B + Glu) et comme G(u) =0

n+l _ . n */ n+1 n+1
T =ut =K (T ¢

AVu
Au

(5 )= ) (5

= (AVu,p) + (Au, q)
(u, =Adiv p) + (u, A%q)
= (u,—Adivp + A%q)
(

Calcul de K* : On sait que K : u +— ( ) donc

d’ou K*(p,q) = —Adivp+ A*q

En+1 n+l un

. =2u
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