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Introducgao

A microscopia de forca atdmica (MFA) consolidou-se como uma das principais
técnicas de caracterizagao de superficies em escala nanométrica, sendo amplamente
aplicada na investigacdo de biomateriais. Por meio da varredura de uma ponta
acoplada a um cantiléver, a MFA permite a obtengc&o de imagens topograficas de alta
resolucao e a extragao de parametros quantitativos como rugosidade, altura média e
distribuicdo de picos e vales (Eaton, 2010; Cascudo, 2018).

A aquisigao de imagens em alta resolugao gera grandes volumes de dados, tornando
o processamento complexo e suscetivel a subjetividade do operador quando realizado
manualmente. Por este motivo a coleta e analise de dados para um grande conjunto
de amostras acaba se tornando algo desafiador. Nesse contexto, a linguagem Python
destaca-se como alternativa robusta para automacgao do fluxo de trabalho em analises
de MFA, viabilizando, por meio do ambiente PyGwy integrado ao Gwyddion (Klapetek;
Necas; Anderson, 2004; Necas; Klapetek, 2012; Contel, 2025).

Ferramentas que visam otimizar a caracterizagdo superficial baseada na coleta e
andlise de parametros topograficos sao imprescindiveis para demandas
contemporaneas em ciéncia dos materiais e vem sendo objeto de pesquisas recentes
(Beton, 2021; Contel, 2025). Apesar dos avangos, ainda ha lacunas na padronizagao
e reprodutibilidade da analise topografica, especialmente em fluxos de processamento
em larga escala.

Neste sentido, o trabalho apresenta uma abordagem inovadora para a automagao da
andlise de imagens de microscopia de forga atbmica (MFA), com foco na
padronizagao, reprodutibilidade e eficiéncia do processamento de dados topograficos.
Por meio da implementacdo de um fluxo computacional completo, o trabalho se
destaca ao integrar rotinas computacionais em linguagem Python ao ambiente PyGwy
do software Gwyddion, permitindo a extragdo automatizada de um amplo conjunto de
parametros normativos.
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Metodologia
O trabalho foi estruturado em quatro etapas principais: (1) a pesquisa bibliografica
referente a técnica de MFA e o uso das bibliotecas Python de integragdo com o
Gwyddion; (2) sele¢do do conjunto de imagens de MFA e tratamento preliminar das
imagens; (3) desenvolvimento do script em Python para obtencdo dos parametros
topograficos unidimensionais das imagens de MFA,; e por fim, (4) a validagéo da base
de dados.
Para obtengcdo dos parametros topograficos foram utilizadas imagens de MFA de
amostras de grafite pirolitico altamente orientado (HOPG) e biomateriais. Na Figura 1
€ apresentado o fluxograma que ilustra o procedimento de obtengdo dos parametros
topograficos unidimensionais aplicado as imagens obtidas por Microscopia de Forga
Atémica (MFA).
O script foi desenvolvido em linguagem Python e executado no ambiente PyGwy —
interface de scripting nativo do software Gwyddion (Necas; Klapetek, 2012). Foram
calculados automaticamente 28 descritores topograficos normativos, organizados em
cinco categorias: amplitude (Ra, Rq, Rt, Rv, Rp, Rtm, Rvm, Rpm, R3z, Rz e Ry),
estatisticos (Rsk e Rku), ondulagao (Wa, Wq e Wy), textura e espagamento (Pte Sm),
e hibridos e funcionais (La, Lq, Da, Dq, L, LO, Lr e Altura Sueca H). Subsequentemente
foi realizada a organizagcdo, exportacdo e validacdo dos dados, sendo estes
exportados em planilha .xIsx.

Figura 1: Fluxograma do computacional automatizado proposto, destacando as etapas de
processamento, filtragem e extracao de parametros.

Inici Configuragoes Carrega .gwy Extrai canal Loop perfis
nicto CUTOFF - TARGET Unico ou batch xres - yres - real 1.024 perfis
Exporta Resumo Pl Organiza dados 28 parametros Filtro FFT
XLSX e CSV Méd. - DP - min. Pandas - m — nm Ra, Rg, Rsk, H... CUTOFF = 0,005

Fonte: Autor.

Resultados

O script desenvolvido no ambiente PyGwy foi executado com sucesso para o
conjunto de imagens de MFA selecionadas, processando imagens com resolugao de
512 x 512 pixels. A seguir & apresentado um fluxo computacional que combina
decomposicao espectral via FFT gaussiana, nivelamento por minimos quadrados e
calculo sistematico de 28 descritores topograficos, contemplando dimensdes
espaciais, estatisticas e funcionais da superficie analisada. Diferentemente de
abordagens convencionais, o método desenvolvido elimina a dependéncia de
operagbes manuais, reduzindo significativamente a variabilidade associada ao
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operador, indicando aumento significativo da confiabilidade na comparacao entre
diferentes amostras.
Desenvolvimento do script em Python (PyGwy)
O processamento automatizado das imagens de MFA foi realizado por meio de um
script desenvolvido em linguagem Python, executado no ambiente PyGwy. A escolha
desse ambiente permitiu acesso direto a API interna do Gwyddion, viabilizando a
integracdo entre as rotinas computacionais desenvolvidas e as funcionalidades de
leitura e manipulagédo dos arquivos no formato .gwy.
Decomposigdo multiescala por filtro FFT gaussiano
O nucleo do processamento consiste na separagdo das componentes de rugosidade
e ondulacéao do perfil topografico. O algoritmo replica a légica do mddulo roughness.c
do Gwyddion, utilizando frequéncia de corte normalizada (CUTOFF = 0,0050),
compativel com os parametros padrao da Roughness Tool do software. Para cada
perfil extraido, o sinal &€ tratado para evitar artefatos de borda na Transformada de
Fourier (FFT) e em seguida submetido a decomposigédo em dois componentes: o perfil
de rugosidade (passa-alta) e o perfil de ondulag&o (passa-baixa). O script percorre
sistematicamente 512 perfis horizontais e 512 perfis verticais por imagem, totalizando
1.024 perfis analisados por arquivo, com nivelamento individual por minimos
quadrados para remocgao de inclinagdes residuais. Como limitacdo, destaca-se a
dependéncia da escolha do parametro de corte na filtragem FFT, que pode influenciar
a separacgao entre rugosidade e ondulagao.
Calculo dos 28 parametros topogréaficos
Apds a filtragem, sdo calculados automaticamente 28 descritores topograficos
normativos, organizados em cinco categorias: amplitude (Ra, Rq, Rt, Rv, Rp, Rtm,
Rvm, Rpm, R3z, Rz e Ry), estatisticos (Rsk e Rku), ondulagao (Wa, Wq e Wy), textura
e espacamento (Pt e Sm), e hibridos e funcionais (La, Lq, Da, Dq, L, LO, Lr e Altura
Sueca H). Os valores sao convertidos das unidades internas do software para
nandmetros e micrébmetros conforme a grandeza de cada parametro.
Organizacédo dos dados, exportacdo e validagcdo
Os resultados de todos os perfis sdo organizados em uma base de dados estruturada
utilizando a biblioteca Pandas, com geragcdo automatica de resumo estatistico —
média, desvio padrdo, minimo e maximo — agrupado por arquivo e orientagdo de
perfil. Os dados s&do exportados em planilha .xIsx com duas abas (Dados e Resumo)
e em arquivos .csv delimitados por ponto e virgula, assegurando compatibilidade com
ferramentas de inteligéncia artificial (IA) generativa e softwares estatisticos como o
GraphPad Prism e Jamovi. Por fim, os parametros gerados pelo script foram
comparados com os valores extraidos manualmente pela Roughness Tool do
Gwyddion, adotando o mesmo protocolo de processamento em ambos os casos, com
o objetivo de verificar a concordéncia quantitativa entre as abordagens e garantir a
confiabilidade da base de dados antes de sua utilizagdo nas etapas seguintes do
projeto.
Base de dados gerada
Ao final do processamento, o script gerou automaticamente planilhas .xlsx com os
valores individuais de cada perfil € o resumo estatistico por grupo, além de arquivos
.csv compativeis com os softwares Prism e Jamovi. A base de dados abrange os 28
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parametros topograficos de forma padronizada e validada com relagao aos valores
apresentados pela interface do software Gwyddion.

Conclusao

O desenvolvimento e validagdo de um script automatizado em Python integrado ao
PyGwy possibilitou a extragdo padronizada de parametros topograficos de imagens
de MFA. A combinagcdo do filtro FFT gaussiano para separagao rugosidade—
ondulagdo, do nivelamento linha a linha por minimos quadrados e do calculo de 28
descritores normativos resultou em uma metodologia robusta, reprodutivel e
independente da subjetividade do operador.

O tempo de processamento mostrou-se significativamente inferior ao requerido pela
extragdo manual no Gwyddion, evidenciando o ganho de eficiéncia proporcionado
pela automacdo. A automagao proposta nao apenas reduz o tempo de
processamento, como também estabelece um novo padrao de analise para estudos
envolvendo MFA. Além disso permite a aplicacdo da metodologia em diferentes
classes de materiais.

O fluxo computacional proposto estabelece um novo referencial metodolégico para
analise topografica automatizada em MFA, com potencial de aplicagdo em larga
escala. Como perspectivas futuras, destacam-se a integragdo com modelos de
aprendizado de maquina, ferramentas de inteligéncia artificial generativa e analise
estatistica com Prism e Jamovi. Assim, o estudo contribui de forma significativa para
o avanco das técnicas de caracterizagdo de superficies em nanociéncia e
biomateriais, consolidando uma abordagem robusta, escalavel e alinhada as
demandas contemporaneas de ciéncia de dados aplicada.
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