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�	 U (X)����	� β ����� t ��
��

U (X) = X · β + t, (1)

�����
����� β � t. �����

� Φ(β, t) =
N∑
i

(Ui − Xi · β − t)2, ��� β � t

���, 	
∂Φ

∂β
= 0,

∂Φ

∂t
= 0, 
���	��

β =(XX − XX)−1 · (XU − XU)

=
(
(X − X)(X − X)

)−1

·
(
(X − X)(U − U )

)
, (2)

�� X =
N∑
i

Xi

/
N , U =

N∑
i

Ui

/
N , XU =

N∑
i

XiUi

/
N , XX =

N∑
i

XiXi

/
N . �����

���� Ms, Mb, 


Ms =
1
N

N∑
i

(Xi − X)(Xi − X), (3)

Mb =
1
N

N∑
i

(Xi − X)(Ui − U ), (4)

Ms ����������, Mb �
���	�
�����. � (2), (3), (4) ���

β = M−1
s · Mb. (5)

��	����	����

ε =
(
β + βT

)
/2, (6)

Ω =
(
β − βT

)
/2. (7)

�������

R = I − S−1
T · SR, (8)

�� SR =
N∑
i

(Ui − Xi · β − t) (Ui − Xi · β − t)

����, ST =
N∑
i

(
Ui − U

) (
Ui − U

)
����.

������ R ��
����� U �
� X

�������, ���� R = UU
−1 · UX ·

XX
−1 · XU . ������������ U � X

������, � R = I , 	���� R ����

���������������� (�����
��). �������������

CM = |1/ log10 ‖R − I‖| , (9)

�� ‖ ‖ ����, ��� M = (mij), i, j =

1, · · · , n, � ‖M‖ =

√√√√ n∑
i=1

n∑
j=1

m2
ij

/
n. ����

�� CM ���	, ��
������. CM = 0
�, ��	������, CM 	� 0 �, ��	

����. ���������������
	��, ���������������, 	
�� CM ��
�. ����������
��
�������, 	� CM ���	������
�	�. �������, ���������
�. ������������, ����
��
������	���
.

3 �����

3.1 ������������������

�����
�������������
��������. ���
� a = 3.615 Å

���������, x, y, z ������ [100],
[010], [001] ��, ������� 40a, � 256000

���, �� Mishin ����� [13]. ���
�
���� NPT ���, ����� 0.1fs, ��
�� 10ps. ������	, ��������
����������, �����������
	�, ��������, ������ 2 × 108/s.

������� x ��
� (���), �� NVE

���, ����� 1 fs, �� 200000 �, � 200

ps, �� 200 �������
�, ����� 4%.

� 1 
��� x �
���������.

��������	���� εxx �, ���
�
, 	��������� x ����
� (�
��). ���� εxx 
�������� 2, �
�� 2(a) 
��
�	�, � 2(b) 
����	
�. ���
�, �� εxx � t �� εxx = a + b · t
��, �����
���� a = 5.7846 × 10−9,

b = 2 × 108/s (��	� a = −6.9389 × 10−18,

b = −2 × 108/s), ����������
, ���
��� R = 1, 	�������������.

������������ CM ���
, 	��
�� 4%��������
������.
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� 1 ��
��������� (a) ����; (b) 
� 4%; (c) �� 4%

� 2 εxx 
����� (a) ��
�; (b) ����

3.2 ������������������������������

3.2.1 ������
����

����, ��
	����

�������. � Burgers ��� b ���
�
���	��, 
��
������	���
� b. ���������������
��
�, ���������. ����������
������	�������	��, �� CM

��
����������. � 3 
��
��
����, � 3(a) �
��������	�, x

� y ��� 30a, z ��� 20a, � 18000 ���. �
� Burgers ��� b = [010]a ����� (
��
� z = 10a) ���
����	������
��� 3(b).

������� (3)—(6) ���������
	�� ε = (εij) �

ε =

⎛
⎜⎜⎝

0.000000000 0.000000000 0.000000000

0.000000000 0.000000000 0.037218045

0.000000000 0.037218045 0.000000000

⎞
⎟⎟⎠ .

� (8) �
����������� R = (rij),

R =

⎛
⎜⎜⎝

1.000000000 0.000000000 0.000000000

0.000000000 0.999156118 0.000000000

0.000000000 0.000062815 1.000000000

⎞
⎟⎟⎠ .

����������� CM = 0.281719, 	��
���
��. �� r22 �= 1 
 r23 �= 0, 	���
������������ εyy � εyz(εzy) ��
��.

� 3 ��
��� (a) 
���; (b) 
����
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3.2.2 ����������
�����
�������������,

������	����������
��
�, �����
����������
���
�	���. ����������������
������, �����
���������
������	�����������.

��������������	���
� [14,15], �����
����� (�	����
	��
���). ��������, �����
� 27 ��	, �	���� 5 nm, �� 273798 �
��. �� Voronoi ��������� [16]. �
������������������, �	�
����������������, 	��	
��� 300 K, ������ 0.2 fs, � NPT ��
�� 200 ps. �������	�������,

� 4 
�������, ����	���,

������	�� fcc 	�.

� 4 ���������������

����
��������������
� 2×108/s, ��� 300 K, ���� 1 fs, �� NVT

��� 400 ps, �������� 8%. � 27 ��
	����	��	������
�����
�. � 5(a) 
����������	 (�	 1, 5, 6

� 13) ����� εxy 
�������, ���
�����	 εxy ��
��
, 
������
	��, �
���	������������
�, 
�����, ��������	. � 5(b)


������	 (�	 1, 5, 11 � 18) ����
� εxx 
������. �������, ����
�� εxx ��� 0, �
������ εxx �� 0.

��� 5(a) � (b) ������ εxy � εxx 	��

��, �	�����������������
�����	�������, �	���
��
��������.

� 5 ����
����� (a) εxy 
�����; (b) εxx


�����

�������� 2%��	 1, 5, 6, 13 ���
����������� CM ���� 0.227531,

0.223041, 0.243390, 0.232349 � 0.201376, ����
�	�������

����, ���	 6 �

�����. �����������	��
��	��	���������������
������� (�������	��	���
��, �����������	�������
�� [8]). ��	���	�, ���� 4%���
����������������, 	���
��������������������
�
���.

�����������	����, �
�����. ���������� x ����
��� 7.23 Å�������, � x ��� 600

m/s ����������
�����. �
���, ���
���������, ����
��	������, ���
����	��
�����, �����
�
������. � 6
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�����	��
�����. ��� 6(a),

(b) ��, ���� εxx ���������, 	
���������������	�����
����������, 	�� 2.72 ps �����
�	�� εxx = −10.95%. � 7 
�	 17 ���
��
�����, �������� εxx ���
��������, ���	���������
���. ����	����������� (εxx

����), 	�������	�������	
������. �����	������	��
� εxx ���� (� 8), ������	�����
�, ���	��	 3 ������� (−13.60%),

�	 12 ����	 (−7.57%), ���	����
�
��	 3 � 12 �����. ��	 3, 8 � 12

����������, ���	��	���
����
����, 	��	��, ����
����������
. ���������
� 250 fs �
������� 2500fs �
���
	 3, 8 � 12 �����������, 250 fs �

� CM ���� 0.240013, 0.233976 � 0.218679,

2500fs �
� 0.330398, 0.321852 � 0.255289, ��
���	�������
���
�����
� (250 fs �
� CM ��
�����	���
����
����).

� 6 �����	�������� (a) εxx ��; (b) �� 5 ���

� 7 �	 17 ����������� � 8 ����������
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������
���
�������	
���, �����������������
���. ������, ����� [40,46]×[35,

115]×[35,115], [60,66]×[35,115]×[35,115], [80,86]

×[35,115]×[35,115], [100,106]×[35,115]×[35,115]

� [120,126]×[35,115]×[35,115](���Å) � 5 �
����	���� 6 Å����
 (���
� P1, P2, P3, P4 � P5), � 9 � P1—P5 �����
�� εxx 
�����. ������� 0.45%�
�
��������, �������
������������ 5405 m/s, 5714 m/s,

5263 m/s � 5263 m/s, ���� 5411 m/s.

� 9 P1—P5 ������� εxx 
�����

4 � �

�����������������	�
�����
��
����������	�
�. ��������������������
������, �����
��������	
��, ��������
����������
���, 
�������� (�����) ���
����. ��������������	��
��������������������
��������������, �������
��������������. 
�����
���
������
���������

�����	���
������, �����
��
�	���. ��, �������	��
������
�����	. ���
���
��
���	�, ������������
��
��������� R �����
�,

� R �����������	������
�
. ��	����, �����������
��������, ����
��������
��	�������
�, ���	�����
��
���.

��������, ����������	���

, ��	���.
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Abstract

It is necessary to investigate the characteristics and the evolution law of metal deformation by using the appropriate strain analysis

method. The deformation of metal is complex, so there exists no useful method to amalyze the local deformation characteristics and to

describe the global equivalent deformation of deformed metal. In this paper, we propose a statistical moment method of strain analysis.

Statistical moment method builds up the relationship between micro quantities and macro strain. For instance, it is used to study the

deformations of monocrystal under uniaxial load and the nanocrystalline under shear and shock, showing that moment method can

not only describe and evaluate the local and the global deformation of metal but also distinguish elastic and plastic deformation by

nonuniform coefficient. Moment method is a general and effective way to investigate the deformation mechanism of complex structure

material.

Keywords: molecular dynamics, statistical moment, strain analysis, nanocrystalline
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