Modelowanie transportu fotonow
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Jedna z nieniszczacych metod badawczych wtasnosci materiatéw lub substancji (ptyny, ciecze czy gazy) czesciowo przezroczystych
polega na skierowaniu skolimowanej wigzki fotonow z zakresu widzialnego (400-700 nm) na badany obiekt i obserwacji jej zachowania.
Obiekt przezroczysty jak np. szkto czy plastik zazwyczaj powoduja tylko nieiwlekie zaburzenia pierwotnej trajektorii wigzki.

Natomiast materialy zawierajgce wiele centrow rozpraszajgcych powodujg zmiane kierunku fotonéw co prowadzi

do rozmycia pierwotnie skolimowanej wigzki. W obu przypadkach mamy do czynienia z transportem fotonéw (promieniowania, energii),
przy czym w pierwszym przypadku ma on charakter balistyczny, natomiast w drugim dyfuzyjny.

O ile materiaty przeZroczyste o jak najmniejszym wspoétczynniku rozproszenia i absorpcji sg pozadane jesli chodzi o zastosowania

w optyce (soczewki, Swiattowody), to materiaty/substancje czesciowo przezroczyste (metne, ang. turbid) sg w zasadzie zupetnie
nieprzydatne w tej dziedzinie. Jednak ze wzgledu na silne oddziatywania z fotonami mozna analizowac ich wtasnosci fizyczne
wykorzystujac zrodta fotondw i badajac sposob rozchodzenia sie wigzki rozproszone;.

Przyktady materiatbw metnych/nieprzezroczystych spotykanych w zyciu codziennym




Foton poruszajgc sie w materiale metnym oddziatujg z oSrodkiem rozpraszajgc sie

* elastycznie (bez straty energii)
* nieelastycznie (czesciowa lub calkowita strata energii)

* rozpraszanie eleastyczne prowadzi zazwyczaj do zmiany trajektorii fotonu, natomiast w wyniku rozpraszania nieelastycznego
foton moze zosta¢ zaabsorbowany, lub oddac czes¢ swej energii zmieniajgc dodatkowo kierunek lotu

* oba mechanizmy rozpraszania majg charakter statystyczny i opisywane sa najczesciej przy uzyciu
makroskopowych wspétczynnikdw:
* rozpraszania (us)
* absorpcji (ua)

* ponadto wartosci tych wspotczynnikdw mogg zalezec¢ od

energii fotonow (dtugosci fali),

moga mie¢ charakter progowy (wymagana minimalna energia fotonow)
temperatury osrodka

polaryzacji fotonéw

Ze wzgledu na réznorodnos¢ oddziatywan fotondw z materig oraz ze wzgledu na fakt iz oddziatywanie
to jest nieniszczace i niejonizujgce powstato wiele metod badawczych wykorzystujgcych mechanizmy rozpraszania

dyfuzyjna spektroskopia odbiciowa (diffuse reflectance spectroscopy)
spektroskopia w bliskiej podczerwieni (near-infrared spectroscopy)
dyfuzyjna tomografia optyczna (diffuse optical tomography)
koherencyjna tomografia optyczna (optical coherence tomography)
obrazowanie fotoakustyczne (photoacustic imaging)

spektroskopia Ramanowska

Ze wzgledu na stochastyczny charakter oddziatywan fotondw z materig, w modelowaniu komputerowym
rozpraszania fotonéw stosuje sie metode MC. W pojedynczej symulacji MC generowane sg trajektorie wzdtuz,
ktorych poruszajg sie paczki fotondw, przy czym rejestruje sie pojedyncze akty rozpraszania (absorpcji).

Dane usrednione dla wielu takich Sciezek pozwalajg uzyskac statystyczny obraz rozktadu przestrzennego
oddziatywan, na ktéry ma wptyw np. kolimacja wigzki, jej kierunek , energia fotonéw, topologia ukfadu etc.
Wyniki symulacji MC stuzg lepszemu zrozumieniu mechanizmow rozpraszania bo pozwala przetozy¢
mikroskopowy obraz rozpraszania na obraz w makroswiecie.

Moze byc¢ tez wykorzystywana w projektowaniu i kalibracji urzadzen.




Oddziatywanie fotonéw z materig

Wybijanie fotonow z pierwotnego kierunku
wigzki w wyniku rozproszania na czasteczkach.
» jesli na osrodek zostanie skierowana skolimowana wigzka fotonowa,
to jej natezenie maleje wraz ze wzrostem odlegtosci od zrodia,
natezenie wigzki przechodzacej opisuje prawo Lamberta-Beera
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(catkowity wspotczynnik rozproszenia)
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* wspotczynnik absorpcji i rozpraszania zaleza od przekrojow czynnych
czasteczek oraz ich koncentracji w osrodku
te = No, oo — [em?], N — [em™?]
Oc = 05+ 0y * dla prostych geometrii (sfera, walec, elipsoida)

przekroje czynne mozna obliczy¢ analityczne

* w celu okreslenia charakteru oddziatywan w o$srodku mozemy zdefiniowaé wielkos¢ odpowiadajgca albedo

o M 05 0 brak absorpcji
 Us+ e 0s+0, | =1 silna absorpcja
przyktady:
* czasteczki sadzy: w~1
* kropla wody: w<<1

e komorki krwi: O<w<1




Whplyw rozproszen na droge swobodng fotonu

« fotony w osrodku poruszaja sie wzdtuz prostej, ktérej kierunek zmienia sie w wyniku rozproszenia,
odlegtos¢ miedzy dwoma kolejnymi punktami, w ktorych foton ulega rozproszeniu jest wielkoScig losowg
teoretycznie odlegto$¢ ta moze by¢ nieograniczona

x € (0,00)

* prawdopodobienstwo rozproszenia na jednostke dtugosci w przedziale (x’, X'+dx’) okre$la wspétczynnik p

_ —dP{z > 7'}
- Pz >2'}da’
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T 7 r dx spodziewamy sie, ze realizacja krotszej
< [ Tt ] Sciezki bedzie bardziej prawdopodobna ni:
diuzszej — nachylenie ujemne, stad minus

0

po rozdzieleniu zmiennych i wycatkowaniu otrzymujemy

dP{x > x'} 1
— = — d ! P > = — d /: -
Pl > o) pdx o {x > x1} /0 pdx’ = exp (—pxy)

natomiast z warunku normalizacji wynika
Plr<zi}+ P>z} =1 S P{lx <x1} =1—exp(—pz)
otrzymalismy dystrybuante dla rozktadu eksponencjalnego

F(z) =1 - exp (—pa)

mozemy policzy¢ fgp rozktadu

dF
p(x) = —— = pexp(—pz)

teraz mozemy okresli¢ srednig droge swobodng pomiedzy dwoma kolejnymi aktami rozproszenia
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Dlugosc¢ optyczna osrodka — a charakter oddziatywania

Znajgc Srednig droge swobodng oraz rozmiar poprzeczny obiektu na ktory pada wigzka fotondw mozemy okresli¢
parametr zwany diugosciag optyczna — jego wielkos¢ okres$la statystycznie charakter oddziatywania wigzki z osrodkiem

d ) B |
OD = — ud OD < 1 — transport balistyczny

* 1< 0OD <10 - transport w obszarze stabego rozproszenia

* OD >10 — obszar silnej dyfuzji
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Roéwnanie transportu promieniowana

natezenie skolimowanej wigzki promieniowania padajgcej na obiekt zmniejsza sie w wyniku
aktow rozproszenia i absorpcji (strata)

jednak czesc¢ rozproszonych fotondw moze powrdci¢ , w wyniku kolejnych rozproszen, w obszar wigzki pierwotnej (zysk)

dla takiego procesu mozemy zapisa¢ ogolne réwnanie okreslajgce zmiany czasowe intensywnosci wigzki
— rownanie transportu, ktére ma postac¢ rownania typu Master
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f(8,58") - potencjal rozpraszajacy (ang. scattering phase function)
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w symulacji potencjat rozpraszajacy odgrywa kluczowsa role,
gdyz to on decyduje w jaki sposéb fotony zmieniajg
kierunek podczas rozpraszania (w procesie absorpcji fotony znikaja)




Potencjat rozpraszajacy

* jako ze odpowiada on tylko za zmiane kierunku, mozemy go utozsamiac
z warunkowg funkcjg gestosci prawdopodobieristwa, podlega warunkowi normalizacji

/ F(3,5)dY =1
Q

dla prostych geometrii czasteczek rozpraszajgcych (sfera), mozna jej warto$¢ wyznaczy¢ analitycznie
wykorzystujac teorie rozpraszania w ujeciu Lorenza-Mie

funkcje rozpraszania definiuje sie zazwyczaj w postaci, w ktorej jej argumentem jest kat rozproszenia 6 liczony wzgledem
pierwotnego kierunku wigzki, natomiast drugi kat ¢ jest zmienng losowg o rozkfadzie jednorodnym

f(5,8) = f(0) »€[0,27]

warunek normalizacji

s’ 27 /7T f(0)sin(f)dd =1
0




* w procesach rozproszeniowych dos¢ czesto bardzo istotnymi kierunkami rozproszonia sa:
» kierunek do przodu (forward scattering) - bez zmiany kierunku
* kierunek do tytu (backward scattering) - odbicie

* aby okresli¢ ilos¢ fotondw rozpraszanych do przodu (forward) wprowadza sie wspoétczynnik anizotropii

g=2m /07r f(0) cos(f) sin(0)db, g€ [-1,1]

interpretacja jest prosta:
* g=0 - osrodek jest izotropowy, rozpraszanie do tytu i do przodu sg rownie czeste
* g~1 - osrodek silnie anizotropowy z preferowanym kierunkiem do przodu po rozproszeniu
* g~ -1 - os$rodek silnie anizotropowy z preferowanym kierunkiem do tytu po rozproszeniu

o -1 Side -
oh scattering

Backward -._ Forward

scatteri ng\_i_/scattcri ng

=1 um, g=0.85

=0.1 um, g=0.05 =10 pym, g=0.86

(Rysunek skopiowany z J. Jonsson, E. Berrocal, ,,Multi scattering software...”)
Wartos$¢ potencjatu rozpraszajgcego dla dtugosci fali A=600 nm oraz trzech rozmiaréw
czasteczek rozpraszajgcych (100pm, 1um, 10 pm)




« w praktyce zamiast korzysta¢ ze skomplikowanej postaci potencjatu rozpraszajgcego,
zastepuje sie go przyblizeniem Henyey’a-Greenstein’a

1 1 — g2
g) = —
1(6) AT 1 4 g2 — 29 (:08(9)]3/2

* aby okresli¢ losowy kierunek podczas rozpraszania, wykorzystujemy dystrybuante rozktadu

27 /W f(0)sin(0)do = 1

01
27 f(0)sin(0)do = Uy, Uy ~U(0,1)
0
2 2 _ .
Lk g? — ( _1—9 ) uwaga: podstawiono
cos(0y) = 21q Al 1-U; Uy

(,0:27T-U2, UQNU(O,l)

* katy 6. oraz ¢ beda okreslaty nowy kierunek fotonu po rozproszeniu




Algorytm transportu fotonéw w osrodku rozpraszajacym (wielowarstwowym)

Naszym celem jest wykonanie symulacji MC transportu fotonéw w uktadzie niejednorodnym.
Taka symulacja jest dos¢ ztozona poniewaz wymaga uwzglednienia wielu typow oddziatywan,
Z tego powodu algorytm bedzie przedstawiony w postaci opsiujgcej jego poszczegolne elementy niezaleznie od pozostatych.
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* transport w osrodku jednorodnym * transport w osrodku niejednorodnym, w ukfadzie

wielowarstwowym zmiana wspotczynnka zatamania
bedzie dodatkowym czynnikiem rozpraszajacym




* Zrédto fotonéw - generowanie wiazki pierwotnej

kazda symulowana wigzka ropoczyna swoj zywot w obszarze zrédtowym, ma zatem okre$lone parametry
* potozenie
* kierunek
* rozklad przestrzenny

* kierunek okreSlamy przez podanie wersora kierunkowego * potozenie na starcie okre$la wektor wodzgcy wigzki

S =[Sz, Sy, Sz, 5] =1 r=|z,y, 7]

Mozliwe realizacje wigzki startowej:

* rozkilad punktowy — wigzka silnie skolimowana
* rozklad skonczony — jednorodny
* rozklad skonczony - niejednorodny
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* swobodny lot fotonu

Majac wybrany kierunek wigzki wyznaczamy w sposob losowy odlegto$¢ do nastepnego aktu rozproszenia
= g T+ s
gestos¢ prawdopodobienstwa, ze na odcinku [0,X] nie dochodzi do rozproszenia opisuje fgp

dF
p(r) = —- = pexp(—pur)

odwracamy dystrybuante

F(r)= /Orp(r’)dr' =U;, Uy ~U(0,1)

losowa odlegtos¢ do nastepnego miejsca rozproszania

ln U1 —
e Ti41
7 +
aktualne potozenie wigzki w i-tym kroku .
— Sq
i = [T, Yi, 2] Si—1
okreslamy wektor przemieszczenia . . . ,F’%,
Ar=r-35; Ti—1

i potozenie kolejnego punktu w ktérym dojdzie do rozproszenia

Tig1 =73 + AF =[x, + 7 Sy, Yi +7 - Sy, 2i +17 - ;]




* absorpcja fotonéw - depozycja energii

Prowadzac symulacje pojedynczych fotonéw, musimy sie liczy¢ z tym ze w przypadku absorpcji, foton znika.
Aby uzyskac statystycznie poprawny opis oddziatywan w catym modelowanym obszarze musielibysmy wykonaé
obliczenia dla olbrzymiej liczby fotonow. Wydajnos¢ metody MC bytaby niska.

W celu zwiekszenia wydajnosci, zamiast pojedynczego fotonu symulujemy propagacje catej wigzki fotonowe;.
Gdy dodchodzi do aktu rozproszenia i absorpcji, tylko cze$¢ fotondw jest tracona, pozostata czes¢ zmienia kierunek
i porusza sie dale;.

Nie okreslamy liczby fotonéw w pojedynczej wigzce (moze to by¢ odpowiednik np. 108) zamiast tego uzywamy
wspotczynnika wagowego W

W e |0,1]

podczas aktu rozproszenia dochodzi do czesciowej absorpcji wazki, ktérej wartos¢ AW
okreslamy na podstawie relacji wspotczynnikow absorpcji i rozpraszania.

AW = LWi_l
Ma + s

W, =W;_1 — AW = LWZ'_1 >0

s + g 100

80

60
Utrata czesSci wagi oznacza depozycje energii w danym punkcie
— informacje o gestosci zdeponowanej energii zachowujemy, 40

np. w tablicy rejestrujacej przestrzenny rozktad absorpcji (A)
20

AW 0

A(r) Y A(f) L 7 V - objetosc 0 20 40 60 80 100




Z postaci wzoru okreslajgcego wage widac, ze kazdy akt rozproszenia bedzie jg pomniejszat ale nie skasuje.
To mogtoby doprowadzic¢ do sytuacji, w ktérej symulowalibySmy wigzke o ekstremalnie matym natezeniu np. W=104,
ktorej wkiad ro koncowego rozwigzania (rozktad przestrzenny zaabsorbowanej energii) bytby zaniedbywalny.

Aby zwiekszy¢ wydajnosc¢ i ograniczyc¢ takie przypadki stosuje sie metode ruletki

* metoda ruletki - wydajnos$¢ + zasada zachowania energii

ustalamy minimalng akceptowalng wartos¢ wagi np. Wmin=102 oraz prawdopodobienstwo przezycia wiazki np. pmin=0.1
* sprawdzamy warunek: W <Wmin? wzmocnienie

* jesli warunek jest spetniony to losujemy liczbe U,~U(0,1)

Wi—i—l = Wi >0

Pmin

* jesli Ui<pmin to wzmacniamy wigzke i propagujemy ja dalej

Wi < szn

Pmin
* jesli U>pmin to wigzke kasujemy

Wi=0

Dla duzej liczby wygenerowanych wigzek, metoda ruletki spetnia

zasade zachowania energii: kasowanie wiazki

Wit1 =0

- wagi ktére skasujemy (energia) odzyskujemy w pozostatej
czesci wigzek, ktore przezyly i zostaty wzmocnione




rozpraszanie fotn6w — zmiana kierunku wiazki

Kazdy akt rozproszenia w danym osrodku (poza brzegiem) powoduje zmiane pierwotnego kierunku wigzki.
Realizujemy jg przy pomocy funkcji Henyeya-Greensteina, ktora zwiera informacje o wspoétczynniku anizotropii g osrodka

1+92—<%)2
cos(f) = 29 : = 970 Up ~U(0,1)
2-U; —1 <~ g=20

<,0=27T-U2, UzNU(O,l)

* co zmienia wersor kierunkowy (warunek |s.|>0): * dla wersora skierowanego wzdtuz osi z
gnew _ Sib 0 (s35. CcOSp — s, 8In ) ™Y = sin 6 cos
X
_ e2
/1 — 5%+ s, cosf ew e
S = sinfsin @
Y
gnew _ S 0 (sys. cos g + sy singp) s7°" = sign(s,) cos 6

v V1 — 52+ s,cosb

s = —sinfcospy/1 — s2 + s, cosb




* przejscie wiazki przez granice miedzy osrodkami o r6znym wspoétczynniku zatamania

Foton przechodzac przez granice miedzy osrodkami o roznych wspoétczynnikach zatamania n; i n,moze

« catkowicie sie odbi¢ od interfejsu (z prawdopodobienstwem p=1), gdy: n;>n, oraz kat padania jest wiekszy od kata krytycznego

* przejs¢ do drugiego osrodka z prawdopodobienstwem 0 < pr<1

* odbic sie od interfejsu z prawdopodobienstwem 0 < pr <1

» catkowite wewnetrzne odbicie

n2

@ ni > no

pr+pr=1
prawo Snella
nq sina = ng sin 3
. ny . . T . N2
sinff = —sina =s8in— — Qg = aresin —
no 2 nq

o > oerip - calkowite wewnetrzne odbicie

wersor kierunkowy zawiera informacje o kacie padania na ptaszczyzne x-y (jesti tak sg ustawione warstwy)

§ =[Sz, Sy, Sz]

_>

S, =cosa — «=arccos|s,| * modutbo « € [0,

po catkowitym odbiciu wystarczy zmienic¢ kierunek z-owy
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no

czesciowa transmisja i odbicie na interfejsie dwéch osrodkéw

pr Wiazka padajaca na interfejs moze sie sie tez czesciowo odbic,
wspotczynnik odbicia okresla wzor Fresnela (dla wigzki niespolaryzowanej)

TN\
5
O{y

*s pR:§

tan?(a — )

1 [sin2(oz - p)
PR sin2(a + 5)

pr=1—pgr

O tym czy wigzka przejdzie przez interfejs czy zostanie odbita decydujemy w sposéb losowy

odbicie

przejscie

new __

Ui <pr = odbicie
U1 ~ U(()7 1) s e
Ui >pr = przejscie
g»new — [Ssca Sy, _Sz] * tylko zmiana znaku
) ny . ni
Sln/B:—Sané:_ 1_82
no UP)
in n )
wS. 5 gNeW _ yS. 6 Sgew = SZgn(Sz) COSB
sin o Y Sin o

i tan?(a + 3)

* znak ten sam,
ale zmieniamy kat



* globalne wspétczynniki: transmisji, odbicia, absorpcji (T,R,A)

transmisja - T

™~ <

srodek - absorpcja - A

)

—

odbicie - R

absorpcja czesci wagi m-tej wigzki w i-tym kroku

Z = Zmax

Z = Zmin

ARS (zmina Zmaa:)

Zasada zachowania energii wymusza spetnienie
warunku normalizacji przez te wspotczynniki
(usrednienie po N wigzkach)

T(x,y) < T(x,y)+

w geometrii jak na rysunku

wigzki docierajgce do gérnego brzegu sg kasowane,
a ich wagi dajg wktad do wspotczynnika transmisji T

wigzki zawrdcone do dolnego brzegu, gdzie zlokalizowane jest zrédio,
sg kasowane (jesli przechodza) lub odbijane (interfejs).

Wagi wigzek kasowanych dajg wktad do

dyfuzyjnego wspotczynnika odbicia R

wagi zaabsorbowane wewnetrz uktadu dajg wktad do
wspotczynnika absorpcji A

AWm,i (337 Yy, zmax)

S S — powierzchnia prébki
V - objetos¢ probki

AWm,i (x7 Y, zmzn)

R(z,y) < R(z,y) +

Az,y,2) + Az, y,2) +

S
AWm,i(ZU, Y, Z)
Vv

L /AdV+/RdS+/TdS =1
N S
S

\%




* wspoiczynniki A, R i T wyrazajg prawdopodobienstwa absorpcji na jednostke objetosci i powierzchnii
w odpowiednich obszarach uktadu.

Znajgc parametry zrodta

P[W] - moc zrédia

Q[W] - calkowita energia dostarczona ze Zrédia

mozemy okresli¢ gestos¢ mocy (S) oraz gestosc energii radiacyjnej (Q) deponowanych w dowolnym punkcie uktadu

%%
S=A-P lcm—?’ - szybko$¢ deponowania energii
J
E=A-Q |— o N .
cm - ilos¢ deponowanej energii (catkowitej)

Podobnie, korzystajgc z T, mozemy okresli¢ strumien mocy ()p) oraz strumien energii (1) pojawiajacej sie ha wyjsciu z uktadu

prp [ .
cm Cm2

Yp=T-Q [ ! ]




m | pall/em] | ps[1/em] | dlem] | g[—] | n[-]

Przyktad: transport fotonéw w 2D 1 1 10 0.02 0.75 1.3
Axsource = 0.01 2 1 190 0.02 0.075 1.0

N =10° 3 10 90 0.02 | 0.95 | 1.0

18 0.06 70
16 0.05 60
14 .
12 0.04 20
10
N e 0.03 | 20
| 60 0.02 |
L 40 20
| 20 0.01 -4 10
0 0 -
01 -0.05 0 0.05 0.1 01 -0.05 0 0.05 0.1
x[cm] x[cm]
[548,1=[0.0, 1.0] [sy.y]=[0.8, 0.6]
 — .
T [
5 5
o) 0
© <
-0.1 -0.05 0 0.05 0.1 0.1 -0.05 0 0.05 0.1

x[cm] x[cm]




