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Numerical models
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• Simulators of the terrestrial system

• Solve the equations that govern the laws and principles associated with the processes between different components of
the climate system, as well as energy and mass exchanges.

4 July 2025



Numerical models

• Depending on the simulated processes and the climate system component that we want to investigate, we 
can have different numerical models:

• Meteorological

• Climatological

• Oceanic

• Estuarine

• Geological

• Biogeochemical

• …

Increasing number of interactions

Increases the complexity of the model
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Numerical models

• Temporal and spatial resolution: Define the problem to be solved
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Numerical models

• Grids and parametrizations
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Numerical models

• Grids and parametrizations
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1
Software installation

2
Grid construction

Initial and boundary conditions
Forcing parameters

Grid construction
• Selection of the area
• Bathymetric/Topographic 

data
• Spatial resolution

Initial conditions
• Initial properties of the system 

(oceanic/atmospheric 
properties)

Forcing parameters
• Variables that will force the 

model externally during the 
simulation (wind, heat and 
freshwater fluxes, tides…)

Boundary conditions
• Values of the variables that will 

be inserted in the grid 
boundaries continuously during 
the simulation (sea surface 
elevation, temperature, salinity, 
currents, …)

Numerical models
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1
Software installation

2
Grid construction

Initial and boundary conditions
Forcing parameters

3
Test simulation

4
Calibration

Numerical models
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Software installation

2
Grid construction

Initial and boundary conditions
Forcing parameters

3
Test simulation
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Calibration

5
Simulation

6
Validation

Numerical models
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1
Software installation

2
Grid construction

Initial and boundary conditions
Forcing parameters

3
Test simulation

4
Calibration

5
Simulation

6
Validation

7
RESULTS!!!!

Numerical models

Workshop: Risco ambiental de contaminantes de preocupação emergente em águas residuais urbanas: 
ferramentas de monitorização biológica, química e métodos avançados de tratamento e de modelação4 July 2025



• Importance of ocean observations for numerical models:
• Define the initial conditions, the bathymetry of the grid, the forcing conditions.
• Comparing model results with the reality of the system.

• Data used:
• Space: Sensors on satellites
• Marine: Buoys, drifting buoys, gliders, ships, platforms, autonomous vehicles
• Aerial: Drones, airplanes, hyperspectral cameras, Lidar, GNSS, etc...

Numerical models
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Importance of numerical models

• It is impossible to monitor every point => Lack of continuous, long-term
observations.

• Numerical models help to overcome this lack of observation, characterise
the behaviour of these areas and anticipate the effects of extreme events,
anthropogenic activities or climate change.

• Valuable information for population’s safety and ecosystems’ sustainability
• Essential decision-making support tools for effective and integrated

management.

Water level (m)

Bathymetry (m) and velocity (m/s)
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Importance of numerical models

• Uses:
• Interpretation of physical and biogeochemical oceanographic data.
• Representing and understanding ocean, coastal and estuarine processes.
• Isolate phenomena.
• Analytical applications (test cases).
• Linking different subsystems of the climate system.
• Representation of past (reanalysis) and future (forecast) states, and the the hydro-morphodynamical

evolution of an estuary for short- and long-term periods.
• Understand the main circulation patterns and scenarios.
• Potential of the region for wave or hydrokinetic energy production.
• Projections of sea level rise.
• Representation of the effects on systems (ecosystems, migration patterns, urban settlements, etc.) of:

• Sea states
• Extreme events (waves, floods, …)
• Climate change
• Man-made interventions (dams, margins alterations, dredging activities, breakwaters, NBS)
• Trends and evolutions (SST, SSS, currents, nutrients, Chl-A, ...)
• Pollutants, sediments, larvae, plastics (macro and micro)

• Key tools for coastal/estuarine management and risk assessment.
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Numerical models for risk analysis
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Numerical models for risk analysis
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• Hydrodynamic and lagrangian models for contamination risk analysis at oceanic, coastal and estuarine locations:

Velocity (m/s) patterns for 
110 m3/s river flow during 

low tide conditions 

Velocity (m/s) patterns for 
3000 m3/s river flow during 
high tide conditions 



Numerical models for risk analysis
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• Hydrodynamic and lagrangian models for contamination risk analysis at oceanic, coastal and estuarine locations:

ETAR 
Caminha



Numerical models for risk analysis
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• Hydrodynamic and lagrangian models for contamination risk analysis at oceanic, coastal and estuarine locations:

Accumulation zones in ‘Summer’ scenario: Neap tides vs. 
Spring tides

Accumulation zones in ‘Winter’ scenario: Neap tides vs. 
Spring tides



Numerical models for risk analysis

• But modelling is just another tool.
• A complete study needs to characterise the vulnerability, susceptibility, exposure, adaptive capacity, sensitivity and

economic factors of a system in order to protect the community and the environment.

SOCIO-ECONOMIC FACTORS

EXTREME EVENTS

SENSITIVITY

ADAPTIVE CAPACITY

EXPOSITION

SUSCEPTIBILITY VULNERABILITY

PROTECTION

CLIMATE CHANGE
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CONTROL, TRATAMIENTO Y REDUCCIÓN DE MICROPLÁSTICOS  Y CONTAMINANTES EMERGENTES 

EN AGUAS RESIDUALES URBANAS Y EN EL MEDIO COSTERO TRANSFRONTERIZO

A modelação numérica como ferramenta de apoio à 
avaliação de risco ambiental: modelos ecológicos

IRENE MARTINS
ALEXANDRA GUERRA

ALESSIA AMANCAI RUSSO

Workshop
4 de Julho 2025
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Metodologia geral

1. Seleção de 
contaminantes

2. Modelos 
hidrodinâmicos e 
de dispersão de 
contaminantes

3. Modelos de 
teia trófica e de 

ecossistema

4. Simulações e 
análise de cenários 
para avaliação de 
risco ambiental
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Modelo Ecológico

• Modelo de teia trófica do estuário do Rio Minho
• Calibrado e validado para zona estuarina próxima da embocadura do estuário



AQUATOX (EPA-US)

• Modelo de ecossistema
. Sub-modelo da teia trófica
. Sub-modelo toxicológico



Teia trófica 

•3 primary producers groups

Periphyton, Phytoplankton, Macroalgae

•9 consumers groups

Isopod, Amphipod, Polychaete, Bivalve, 

Gastropod, Decapod

Copepod, Other invertebrates, Fish

•4 detritus groups

Refract. detritus in sediment, Labile 

detritus in sediment,

Suspended and dissolved refract. 

detritus, Suspended and

Dissolved labile detritus

Simulação base: controlo



Efeitos dos MP em
organismos

Efeito

Processo

Parâmetros

• Incorporação dos efeitos de MP em modelos ecológicos



Revisão bibliográfica

• Efeitos de MPs em organismos marinhos

• 190 artigos científicos
• 2012-2024



Espécies mais estudadas
Efeitos de MPs



Espécies mais estudadas
Efeitos de MPs



End-points (efeitos fisiológicos)
Efeitos de MPs



Incorporação de efeitos de 
MP- Critérios de seleção

TIPO

Embora os MPs reais do ambiente 
sejam maioritariamente microfibras,
as microesferas são mais práticas para 

estudos laboratoriais. 

ESFERAS

(sem dados para fibras)

TAMANHO

• Mais frequentes: 20 – 5 000 µm

• Mais significativos: 20 – 1 000 µm

Tendência: Fragmentação contínua → 
aumento das partículas mais 

pequenas

[20 – 1 000 µm]

CONCENTRAÇÃO

• Mar/rios: 0,0005–16 MPs/L

• Estudos realistas*: efeitos para 
concentrações de 0,003–0,007; 
0,025 e 25  MPs/mL.
*Horn et al., 2020; Woods et al., 2020; Crump et al., 2020)

Tendência: Fragmentação contínua, 
aumento das partículas pequenas → 

maior concentração

[0,003–100 MPs/mL]

“worst case scenario” (hotspots urbanos)

“Experimental Studies on Microplastics lack Realism”
“… only 17% of concentrations used in laboratory experiments have been found in nature, and 80% of particle sizes used in experiments fall below the size range seen in the 
majority of environmental sampling” Bucci et al. (2020)



Incorporação de efeitos de 
MP- Critérios de seleção

Esferas

[0,003–
100 

MPs/mL]

[20 -
1000 µm]

groupo AQX
size (µm)

MP [1 - 5000] 
[MP] 

(MPs/mL)
Value Effect AQX parameters

original 
value

effective
value

SuspFeeder5 20,00 20,00 75,000 75,000 -~39%
Ingestão de (biomassa) de 
presas

Max Consumption
Feed Half Sat

1,80
1,00

1,10
1,39

SuspFeeder5 20,00 20,00 75,000 75,000 -~100% Défice energético Excretion : Respiration 0,170 0,340

SuspFeeder5 20,00 20,00 75,000 75,000 -~20–30% Sucesso de eclosão Gamete mortality 0,00010 0,00013

DepFeeder1 65,60 102,60 0,002 0,433 -87,5%
Redução no recrutamento (nº 
de juvenis)

Gamete mortality 0,01 0,01875

DepFeeder2 8,00 12,00 100,000 100,000 +42% Aumento da mortalidade Mort Coeff 0,0007 0,00099

Clam1 11,00 60,00 10,000 10,000 -50% redução da taxa de ingestao
Max Consumption
Feed Half Sat

0,70
0,05

0,35
0,08

Snail1 65,60 102,60 0,149 0,433 -50% redução do recrutamento Gamete mortality 0,25 0,38

PredInvt2 50,00 500,00 0,350 0,350 -20,63%
Redução da taxa de 
crescimento

Max Consumption
Feed Half Sat

0,18
0,05

0,14
0,06

SmBottomFish1 e 
2

0,50 15,00 53,900
7279344,

900
-38 a 80%

Taxa de ganho de peso 
(WGR%)

CA
RA

0,30
0,0028

0,19
0,0039

Greens1 10,00 10,00 7,500 7,500 -45% Produção de clorofila Max Photosynth Rate 1,08 0,59



Incorporação de efeitos de 
MP no modelo base
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Alteração dos 
parâmetros específicos 
de cada espécie de 
referência, visando 
refletir os efeitos 
observados dos MPs.



Resultados das simulações: 
biomassa_grupos funcionais
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MP
Base

Copépodes e Anfípodes → Redução moderada da biomassa com 

MPs. (Anfipodes, estão a sofrer efeitos indiretos - via teia trófica)

Bivalves → Colapso populacional evidente no cenário com MPs.

Poliquetas → Biomassa bastante reduzida e menos oscilatória com 

MPs.

Invertebrados Bentónicos → Queda consistente da biomassa com 

MPs.



Resultados das simulações: indicadores 
do sistema

MP
Base
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GPP: Quantidade total de oxigénio produzido pela fotossíntese  Sem 

efeito

NPP: Energia que sobra da fotossíntese depois da respiração dos 

produtores.

Respiração Comunitária: Oxigénio consumido por toda a comunidade 

Picos atípicos no cenário MP.

Turnover (B/P): Tempo que a biomassa leva para se renovar.

P/R: Equilíbrio entre produção e consumo de energia no ecossistema.



Conclusões preliminares:
Efeitos de MPs

 Foram simulados os efeitos dos MPs em parâmetros fisiológicos de vários grupos funcionais (como filtradores, bivalves e 

predadores bentónicos), utilizando intervalos de concentração baseados em estudos laboratoriais, uma vez que não estão 

reportados efeitos em organismos marinhos para as baixas concentrações de MP medidas in situ (estuário do Minho).

 As simulações mostraram reduções significativas nas biomassas de alguns grupos, refletindo efeitos adversos de MPs.

 No entanto, os indicadores globais do estado do ecossistema (ex: produtividade primária líquida e bruta, turnover, etc) 

mantiveram-se estáveis ou com variações pouco relevantes.

 Estes resultados indicam uma resiliência relativa do sistema em relação aos efeitos dos MPs; os efeitos manifestam-se 

sobretudo de forma localizada e em alguns grupos funcionais, sem comprometer o funcionamento geral do ecossistema a

curto/médio prazo.

Os presentes resultados fornecem uma indicação útil sobre os possíveis impactos ecológicos dos MPs, mas devem ser 
interpretados com precaução. 

O modelo pode ser melhorado caso surjam novos dados que permitam melhorar a sua parameterização.



Limitações & condicionantes

Transposição de Dados Experimentais

• Muitos dos efeitos dos MPs foram retirados de ensaios laboratoriais que não refletem as concentrações de MPs quantificadas no 
ambiente.

Limitações dos Parâmetros no AQUATOX

• O sub-modelo ecotoxicológico não contempla uma classe própria para MPs, sendo necessário ajustar parâmetros funcionais de forma 
indireta

• Nem todos os grupos funcionais foram parameterizados, por falta de dados quantitativos.

• Muitos efeitos foram estimados a partir de dados aproximados ou “proxies” (e.g. variações na taxa de crescimento)



Próximos passos

Avaliação de múltiplos fatores de 
stress

Inclusão de contaminantes orgânicos 
(e.g. CE, nutrientes) no modelo, de 

forma a obter previsões (mais) 
integradas e realistas dos impactos 

cumulativos de vários “stressors” no 
ecossistema.



Próximos passos

Dependente de:

 Concentrações de contaminantes medidas in situ

 Existência de dados toxicológicos dos contaminantes 
considerados nos grupos funcionais do modelo

 LC50 (ug/L)

 K2 Elim. rate const (1/d)

 K1 Uptake const (L/kg d)

 BCF (L/kg)

 Biotrnsfm. rate (1/d)

 EC50 growth (ug/L)

 Growth exp. (h)

 EC50 repro (ug/L)

 Ave. wet wt. (g)

 …



Obrigada!

imartins@ciimar.up.pt


