ANEXOS

A –Modelo Hidrodinâmico Bidimensional MOHID2D

MOHID2D é um modelo hidrodinâmico bi-dimensional, integrado na vertical originalmente desenvolvido no  Instituto Superior Técnico, que resolve as equações para águas pouco profundas, que resultam da integração na vertical das equações de Navier-Stokes.

Este modelo possui um módulo que resolve a aproximação com pressão hidrostática (equações de Saint-Venant, Neves 1985) e outro que resolve a aproximação com pressão não hidrostática (equações de Boussinesq, Silva, 1993). O primeiro é aplicável a escoamentos de ondas longas (e.g. propagação da maré) e o segundo a escoamentos de ondas mais curtas (e.g. propagação de ondas de vento).

O módulo de propagação de ondas de vento possui ainda uma aproximação para águas profundas que permite aplicar o modelo para propagar ondas desde grandes a pequenas profundidades.

Equações

As equações resolvidas no modelo MOHID são as equações para águas pouco profundas para um fluido com densidade constante:
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sendo t: tempo, (x,y): coordenadas cartesianas no plano horizontal; : elevação da superfície livre acima do nível médio; H: Altura da coluna de água (desde o fundo até à superfície livre); (u,v): médias verticais das  componentes horizontais da velocidade; f: parâmetro de Coriolis; g: aceleração da gravidade; µ: média vertical da viscosidade turbulenta; cb:parâmetro da tensão de corte no fundo; cs: parâmetro da tensão de corte na superfície; (wx,wy): componentes horizontais da velocidade do vento.

No caso de no escoamento a simular a pressão poder ser considerada hidrostática os termos que incluem derivadas de terceira ordem não são calculados. A sua consideração não teria quaisquer consequências para a solução, mas aumentaria substancialmente o tempo de cálculo.

No caso da simulação do escoamento da maré em estuários e rios, o domínio do modelo pode ser estendido até ao limite da propagação da maré usando modelos unidimensionais. As equações do modelo unidimensional, obtidas por integração numa secção transversal, são:
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sendo B: largura do canal; Q: caudal; A: área da secção transversal.

Solução Numérica

As equação diferenciais às derivadas parciais são resolvidas com diferenças finitas, utilizando o método ADI (Alternating Direction Implicit) que tem precisão de segunda ordem no espaço e no tempo.

A discretização temporal escolhida resolve 6 equações de diferenças finitas em cada passo no tempo. Em cada meio passo de tempo, é efectuada a inversão de uma matriz tridiagonal utilizando o algoritmo de Thomas.

Condições de Fronteira e Outros Dados

Em geral, na fronteira com o oceano impõe-se a elevação da superfície livre, dada pelas componentes de maré escolhidas ou pela equação da onda que se pretende (solitária, sinusoidal, cnoidal, irregular). Nas fronteiras fluviais (no caso da maré) é imposto o caudal. É habitualmente conveniente utilizar modelos 1D nos troços fluviais mais importantes e até à zona de influência da maré.

O modelo está ainda preparado para correr sub-modelos com uma resolução espacial mais apertada, se tal for necessário, numa área específica do modelo global. O cálculo do sub-modelo é efectuado utilizando na sua fronteira resultados interpolados do modelo global, que é corrido previamente.

B – Modelo de Sedimentos Coesivos

O transporte dos sedimentos coesivos é feito a partir da resolução da equação de advecção-difusão, na mesma malha utilizada pelo modelo hidrodinâmico, onde a advecção vertical inclui a velocidade de sedimentação das partículas. 

Num modelo integrado em profundidade, a velocidade de queda dá origem a um fluxo de deposição, quando a tensão de corte é inferior à tensão crítica de deposição. A erodibilidade do fundo é devida à tensão de corte, mas depende também da natureza coesiva dos sedimentos do fundo. O algoritmo de erosão utilizado por este modelo é baseado na aproximação clássica de PARTHENIADES (1965). A erosão ocorre quando a tensão crítica excede o limiar para a erosão.  

Assume-se que (apesar do processo contínuo da formação e destruição dos flocos) dentro do volume de controlo, a distribuição dos sedimentos por tamanho permanece constante e não é necessária a adição de termos de produção ou decaimento, podendo assumir-se também que os sedimentos suspensos se comportam de maneira conservativa. A massa total de sedimentos em suspensão pode variar somente devido a fluxos através das fronteiras do estuário (fronteiras abertas, superfície livre e fundo), sendo usada uma condição de fluxo zero na superfície livre. Os fluxos através da fronteira fluvial são impostos. Os fluxos através do fundo são função das concentrações calculadas pelo modelo  na coluna de água, das propriedades dos sedimentos do fundo e das tensões de corte. Os sedimentos do fundo constituem a camada de sedimentos erodível que permanecem na camada sólida do fundo (definida no ficheiro de batimetria). Para reproduzir correctamente as variações temporal e espacial dos sedimentos no estuário, é importante inicializar a matriz de acumulação correctamente, visto que os sedimentos de fundo não são repartidos pelo estuário homogeneamente (há zonas de erosão e zonas de deposição).

A concentração de sedimentos em suspensão é, por sua vez, utilizada para calcular a velocidade de queda e a acumulação de sedimentos necessária para simular a ressuspensão, considerando-se que uma partícula se encontra em condições de ser ressuspensa quando a camada de sedimentos que se acumulou após a sua deposição fôr a erodida (até a partícula ficar novamente exposta na superfície dos sedimentos), e existirem condições hidrodinâmicas para tal (Pina, 1999). 

Em escoamentos de maré, o transporte horizontal é essencialmente advectivo. O transporte vertical é essencialmente função da velocidade de sedimentação e da difusão vertical. Os fluxos através do fundo tornam o transporte vertical especialmente importante; durante períodos de velocidades elevadas, criam-se condições para a erosão e o material removido do fundo é transportado para as camadas superiores por difusão; durante períodos de baixas velocidades, a intensidade da turbulência é reduzida, e a deposição vertical impõe um movimento no sentido descendente, com uma possivel deposição das partículas no fundo.

O transporte vertical é devido à advecção vertical, à deposição das partículas e à difusão turbulenta. O modelo hidrodinâmico calcula a velocidade vertical e difusividade turbulenta. A velocidade de sedimentação depende das forças gravitacionais e da tensão de corte vertical devida ao movimento de deposição. As forças gravitacionais dependem da densidade de cada partícula individual (terrigínea ou biológica) que formam os flocos e da porosidade dos flocos.                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                  Numericamente, o transporte horizontal é resolvido explicitamente, enquanto que o transporte vertical é resolvido implicitamente por razões de estabilidade numérica. 

C- Cinética de Assimilação de Nutrientes


Os produtores aquáticos adquirem nutrientes através da assimilação a partir da água que os rodeia, pelo que os produtores activos estão normalmente rodeados por uma camada de água pobre em  nutrientes. Como tal, a possibilidade deuma maior assimilação está limitada pela taxa de fornecimento de novos nutrientes para a água que os envolve.Essa taxa de transporte de nutrientes é determinada essencialmente pela difusão molecular e pela turbulência gerada por ventos, ondas correntes e marés.O plâncton ultrapassa esta limitação nadando ou afundando-se na coluna de água; os organismos com capacidade natatória (como os flagelados e os ciliados) podem aumentar a sua taxa de assimilação de nutrientes de 50 a 200%.(Valiela,1995).O afundamento de fitoplâncton é menos eficiente como estratégia de aumentar a assimilação de nutrientes do que o seu deslocamento.


A cinética de assimilação de nutrientes por grande parte das espécies produtoras pode ser descrita pela cinética de assimilação de Michaelis-Menten, a qual se traduz matematicamente pela seguinte equação:

V= VMAX  S / (KS+S)

V: velocidade a que se dá a assimilação do nutriente

VMAX: velocidade máxima de assimilação

S: concentração do nutriente (limitante) mo meio ambiente envolvente

KS: constante de semi-saturação, ie, KS representa a concentração do nutriente para a qual a velocidade de assimilação se reduz a metade do seu valor máximo, ie,V=VMAX/2

Ou seja, a velocidade à qual os nutrientes são removidos do meio pelas algas fotossintéticas depende da sua concentração nesse meio; a velocidade de assimilação aumenta hiperbolicamente à medida que a concentração do nutriente limitante aumenta até esta atingir um determinado valor, em que esse nutriente deixa de ser limitante. A partir desse valor, a taxa de fotossintese e o crescimento fitoplânctónico mantêm-se constantes .
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Figura C.1  - Curvas de Michaelis-Menten para a relação entre a disponibilidade de um dado nutriente limitante e as taxas de assimilação e de crescimento do fitoplâncton. A constante de afinidade para o consumo (Kt) é geralmente menor do que a concentração de semi-saturação do crescimento (Ks) (Adaptado de Harris, 1986).

A taxa de crescimento do fitoplâncton depende da disponibilidade dos nutrientes necessários (carbono, azoto, fósforo, sílica) e das condições de luz e temperatura. A hipótese do nutriente limitante expressa o facto da taxa de crescimento local do fitoplâncton ser limitada por um dos nutrientes necessários, o qual se encontra em menor concentração no meio, mas não por todos, traduzindo a Lei de Liebig do Mínimo. A equação de Michaelis-Menten pode ser usada para estimar os valores de KS e S quando é conhecido  que o nutriente em questão é de facto limitante. O valor da constante de saturação KS depende dos valores da concentração do nutriente limitante no meio, sendo normal encontrar valores de KS superiores em águas eutróficas e inferiores em oligotróficas.

Apesar de descrever razoavelmente bem a dinâmica de assimilação de nutrientes por muitas espécies de produtores, a equação de Michaelis-Menten necessita por vezes, de algumas modificações, pois diversos factores podem alterar a cinética de assimilação (Valiela,1995). Por exemplo, para certas diatomáceas, a assimilação de sílica (seu  principal elemento limitante) aparentemente não se inicia sem que este atinja uma concentração mínima; o valor de VMAX pode ser afectado pela presença de um substrato competidor, como por exemplo, o caso da assimilação de nitrato na presença de amónia. Também o tamanho das células de fitoplâncton pode afectar as taxas de assimilação, verificando-se normalmente que células maiores apresentam valores superiores de KS (Valiela,1995). No entanto, na maior parte das situações, verifica-se que o principal factor determinante nas taxas de assimilação é a concentração do nutriente limitante no meio.

Cinética de Assimilação de Nitrogénio


A grande maioria das necessidades do fitoplâncton em nitrogénio são satisfeitas pela utilização de amónia, nitrito e nitrato presentes na água. No entanto, a maior parte das algas marinhas apresenta uma preferência pela amónia em relação ao nitrato, assimilando este último apenas quando não existe amónia disponível em concentração suficiente (Parker, 1993). As razões para esta preferência não são inteiramente conhecidas. Uma hipótese explicativa é a de que a assimilação e redução do nitrato (pela nitrate reductase) seja inibida por altos valores de concentração de amónia. Provavelmente, também o facto de ser necessária energia para reduzir o nitrato à forma de amina pode constituir uma desvantagem em relação à assimilação de nitrato e um factor de preferência pela amónia, visto no caso da assimilação desta última, o nitrogénio reduzido já na forma de NH4+ poder ser directamente incorporado em proteínas (Valiela,1995).
Alguns produtores, especialmente espécies costeiras e estuarinas, podem utilizar fontes orgânicas de nitrogénio, como por exemplo a metilamina, a metilamónia e uma variedade de aminoácidos e ureia, sendo a capacidade de utilizar ureia aparentemente restringida a espécies costeiras e estuarinas de fitoplâncton (Valiela,1995).

D -Tabelas de Taxas e Constantes Utilizadas pelo Modelo de Qualidade da    Água

D.1 - Valores utilizados nas equações do fitoplâncton

	Nome


	Unidades
	Descrição
	Valores

	kf
	mgC/l
	
	1.0

	aN:C
	mgN/mgC
	Razão azoto:carbono nas células do fitoplâncton
	0.18

	fi
	-----
	Fracção inorgânica solúvel das excreções do plâncton
	0.25

	mmax
	mgC/l.hora
	Taxa máxima de crescimento

fitoplanctónico à temperatura de referência
	2. 0/24

	mmax
	mgC/l.hora
	Taxa máxima de mortalidade à temperatura de referência
	0.03/24

	E
	-----
	Eficiência de assimilação pelo zooplâncton
	0.6

	Topt(1)
	ºC
	Valor mínimo do intervalo óptimo de temperatura
	25.0

	Topt(2)
	ºC
	Valor máximo do intervalo óptimo de temperatura
	26.5

	Tmin
	ºC
	Temperatura mínima tolerável
	4.0

	Tmax
	ºC
	Temperatura máxima tolerável
	37.0

	k1
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.05

	k2
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.98

	k3
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.98

	k4
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.02

	km
	mgC/l.hora
	Constante de semi-saturação da mortalidade 
	0.3/24

	kp
	-----
	Factor de proporcionalidade para a fotorrespiração
	0.018

	ke
	-----
	Constante de excreção
	0.07

	ker
	1/hora
	Constante da respiração endógena do fitoplâncton
	0.0175/24


Tabela D.2 - Valores utilizados nas equações do zooplâncton

	Nome


	Unidades
	Descrição
	Valores

	dZ(Tref)
	1/hora
	Taxa de consumo de carbono por respiração e mortalidade não-predatória do zooplâncton, à temperatura de referência
	1.0/24

	eZ
	1/hora
	Taxa de mortalidade predatória do zooplâncton
	0.0001

	Fo
	mgC/l
	Concentração mínima de fitoplâncton para a esxistência de pastoreio herbívoro 
	0.0045

	gZ
	1/hora
	Taxa bruta de crescimento do zooplâncton


	 

	gmax(Tref)
	1/hora
	Taxa máxima de crescimento do zooplâncton à temperatura de referência
	0.1/24

	GZ
	mgC/l.hora
	Mortalidade predatória do zooplâncton
	... /24

	mZ
	1/hora
	Taxa de mortalidade não predatória do zooplâncton
	

	rZ
	1/hora
	Taxa de perda de biomassa zooplanctónicpor respiração e excreção
	

	Topt(1)
	ºC
	Valor mínimo do intervalo óptimo de temperatura
	24.8

	Topt(2)
	ºC
	Valor máximo do intervalo óptimo de temperatura
	25.1

	Tmin
	ºC
	Temperatura mínima tolerável
	5.0

	Tmax
	ºC
	Temperatura máxima tolerável
	35.0

	k1
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.05

	k2
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.98

	k3
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura
	0.98

	k4

L
Y(T)
	-----
	Constante para a forma da curva de resposta da temperatura

Constante de Ivlev para o pastoreio

Efeito da temperatura no crescimento do zooplâcnton
	0.02

1.6




D.3 - Valores utilizados nas equações do azoto

	Nome


	Unidades
	Descrição
	Valores

	aNZ
	mgN/mgC
	Razão azoto:carbono nas células do zooplâncton
	0.15

	MDONr
	1/hora
	Taxa de remineralização de referência do DONr
	0.0

	MDONnr
	1/hora
	Taxa de remineralização de referência do DONnr
	0.005

	MPON
	1/hora
	Taxa de remineralização de referência do PON
	0.5
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	1/hora
	Taxa de desnitrificação de referência
	0.03
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	1/hora
	Taxa de nitrificação de referência
	0.001

	qDONnr
	-----
	Coeficiente de temperatura para a taxa de mineralização do DONnr
	1.02

	qDONr
	-----
	Coeficiente de temperatura para a taxa de mineralização do DONr
	1.02

	qPON
	-----
	Coeficiente de temperatura para a taxa de mineralização do PON
	1.02
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	-----
	Coeficiente de temperatura para a taxa de desnitrificação
	1.045
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	-----
	Coeficiente de temperatura para a taxa de nitrificação
	1.08

	kn
	mgO2/l
	Constante de semi-saturação da nitrificação
	2.0

	kd
	mgO2/l
	Constante de semi-saturação da desnitrificação
	0.1

	kN
	mgN/l
	Constante de semi-saturação do azoto
	0.014


E – Variação Anual das Concentrações de Fitoplâncton, Nitrato e Amónia. 
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Figura E.1 – Evolução da concentração de fitoplâncton (mgC/l) obtida ao longo do ano, nas várias caixas consideradas para a inicialização do modelo no estuário do Tejo.
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Figura E.2 – Evolução da concentração de nitrato (mgN/l) obtida ao longo do ano, nas várias caixas consideradas para a inicialização do modelo no estuário do Tejo.
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Figura E.3 – Evolução da concentração de amónia (mgN/l ) obtida ao longo do ano, nas várias caixas consideradas para a inicialização do modelo no estuário do Tejo.
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