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Abstract: Dirac semimetals have received extensive attention both experimentally and

theoretically because of their novel electronic structures and transport properties. Topolog-

ical Dirac semimetals have symmetry-protected Dirac points near the Fermi level, where the

Dirac points are due to the formation of band inversions between the conduction and valence

bands in solids. In this review, we introduce centrosymmetric topological Dirac semimetals

and a new three-dimensional noncentrosymmetric topological Dirac semimetal. Through

the analysis of crystal symmetry and energy band symmetry, one finds that crystals with

C4v or C6v point groups can realize noncentrosymmetric topological Dirac semimetals.

BiPd2O4 crystal with C4v point group is theoretically predicted to be noncentrosymmet-

ric Dirac semimetals with topological type � Dirac points on the C4v rotation axis. In
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addition, SrHgPb crystal and LiZnSbxBi1−x alloys with C6v point group are predicted to

realize topological semimetals in which Dirac and Weyl points coexist, and the appear-

ance and location of Weyl points in LiZnSbxBi1−x alloys can be regulated by the alloy

concentration x. Compared with centrosymmetric topological Dirac semimetals, noncen-

trosymmetric topological Dirac semimetals have potential applications in nonlinear optics

and nonlinear Hall transport due to the broken inversion symmetry.

Key words: noncentrosymmetric; Dirac semimetal; quantum material; material design

���, ������	�	
����������
���, 
���������
���������������
, ���
��������
��	�������
��, ���������������
��[1-2]. �����������	�����,
	������������	�	
�����. ���������	�������
��������, 

�����������. ������������������
�	�	������������
�, �������������������[3-4]�
�������[5]������[6-10].

1 �����

������������	����������������, ��������
����� (������) �	�� (	�����) ���. ��, �����������
���, 
��� (Dirac) ���[11-12]��� (Weyl) ���[13-16]��������[17]����
���[18-20]�	�
�	������[21-22]. � 1 ������������������
����. ����: ���������, �����	�����
���������
���������������, 
�����������	�����	�����
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Fig. 1 The connection and relationship of several topological semimetals
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	����������; ����������������������������.

�����������	
�������
�
�, ����������
�	

��
, ����������	�
����[22] . ��	�������������, �
���������������, ��	���
������	����. �
, ���
���������������
[23-24], ����
����������������
�����[25-26]. ��������� WTe2 ������
������
, 
���	
�������	������		������[27]. ��, ������	�
	[28-29]�
����[30]������[31]��	������.

��
���������, ���������������������	���
���. �������	�����	�������	�����������, ��
������������	�������. 2011 �, 	����
	

�����
������	� R2Ir2O7 ���������[13]. ��, ������	

�����
���� HgCr2Se4 ������������[32] , ��
	������	������
	���
���������. 2018�, ����������� Co3Sn2S2 ����

�����[33], �
�������[16], �
����
�����������. ��
���	�������, 2015 �, ����������
��[14]���
�����
� Hasan��
��������
TaAs ��������	�����������, �
����������. ������
�	
���
����	
�����	��
����� TaAs ������
[34]; ��������
��
���
��
��
�
����Hasan 
����	�������� (angle resolved photoemission spectroscopy,
ARPES) 	�� TaAs ��������������������������[35-37]. �
������	�������������, ����������������
, ��
�������������������������.

Young �[11]����������������������������, �	
�� β 	�
 BiO2 ���������[11] , ����� β 	�
 BiO2 ��������.
���
������������������, �
��� BiZnSiO4�BiCaSiO4�
BiAlInO4 � BiMgSiO4 ��	����	� A�(MoX�)3(A�=Na, K, Rb, In, Ti; X�=S,
Se, Te)[38], �����, ���������������������������
��

����. ��, ���	��	ARPES ���������������, �

 Na3Bi[39] � Cd2As3[40], 
������������
����������[12,41]. 


�����
���	������������
�������	�, �����
��������������
��������, ���	����������

��������
��. ��	��������, ���������������
�
���	
�	�[42] , 
	���	�����������������, ���

 BaAgBi[43]�CaTe[44]�ZrTe5

[45]�SrPd3O4
[46] � MgTa2N3

[47]. ��, ���������
���, ���	������[48]���, �����
���������������
������������
������, ��� 3 300 
�������4 000 
���
�����������[49-51]. ��, 	�������������������
��
��������[52-56].
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2 �������������

���������
����
��������������������. �
�����	����������������������, ����������
��Γ ��������. ��������������������, ������
�	�	�����: ��, �����������; ��, �����������. �
����������������������������	�	�	�, ����
����	���������[42,52,57]. �	�����������
���, ���
� C4v � C6v ��	�
���, ��
�����
	���������������
�������.

�����������������������������. � 2 ������
�������������������������������. ��������

�, ������	�������, �������	����
��
���	���
�. ��, �	����	����	����, �����	�	��, 
���1����
��������. ������, ����C4v � C6v �����D4h � D6h ������
�	�����, ��	� D4h � D6h ��������������������	��
���
��
�������, �
 Cd3As2 � Na3Bi, ����	�������
��
���� (�� 2(a)) �
�
����� (�� 2(b)), 

�
�����������(�
� 2(c)). ��������������������������������
���
���	���, ��, ������������������������������
�, �
�����������������. ��, ����������������
��������������������, �������������������,
��
�������	�	����������	�, 
�������������
��������, 
 kz 	�������	���
	����	�.

(a) (b) (c) 

� 2 ����������������������������������[54]

Fig. 2 Schematic band structures of centrosymmetric Dirac semimetals, Weyl semimetals,

and noncentrosymmetric Dirac semimetals[54]

2.1 �� C4v �����������������
Gao �[58]�	���
����� Bi2PdO4 ���������������. � 3 �

Bi2PdO4 ����������. ����: Bi2PdO4���������P4/nmm, 	�
���
����. �����Bi2PdO4 �	�	� PdO � Bi2O3 ��
�����

�[59]. �����
���, Bi2PdO4	���� P4/ncc �������
��[60]��	
�. � 3(c) ������ Bi2PdO4 �������
�����, ����	�����
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��������� Γ ���, ���Γ -Z ���������Γ -X � Γ -M ������
�, 
�����Bi2PdO4 ����. �� Bi2PdO4 ��������, ��������

	��, �������
��������������	�, �����Γ -Z � (

� C4z���
�) ���������	�. � Γ ����	����	��������
� Γ6 � Γ7 , ����� jz = ± 1

2 �� jz = ± 3
2 �. Γ7 ����� Bi � p ����, 
 Γ6 �

�� Pd-d ����. �������� Γ -Z �������, 
������������
���, ��
��
�, ����������[61-63]. � 3(d) ���� kx �������
�����, ��� kx 	��������	�. ��, �����Γ -A 	���, ����
�������������, 
��������������.

Bi Pd O
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Fig. 3 Crystal structure and electronic structures of Bi2PdO4
[58]

2.2 �� C6v �����������������

��	
� SrHgPb �	� LiGaGe ���
���, 
� LiGaGe ��� ABC����
������[64] , ������	� LiGaGe �����������[65]�Rashba��[66]�
��������[67]�������[56]������[68]. Gao �[58]�	���
����
���
� SrHgPb������������������. SrHgPb ���	��
��
����
�[64], 
���������������	
��������. SrHgPb	
� P63mc ����� C6v ���, SrHgPb �
���	�HgPb����, ���
���
�������� 0.078 nm, 
��������
. � 4 ����
���� SrHgPb ��
��. ����������, ������� Γ ������		, ���� M � A ��
��		, 

�� SrHgPb������. ���
, �����	�������, ���
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���������������, �������	�, ������ SrHgPb �����
	�
���. � 4(a) ��	������ Γ -A ���������� Δ7 � Δ9, ��	�
����������, ��	����	���������, ��	�������
�
���	������. ���
, 
����������������, �
�����
�
��	�
�, ���
������
��� Γ -A �����������	���
���.

� 4 SrHgPb �����[70]

Fig. 4 Electronic structure of SrHgPb[70]

����������	���������, ����������������
�������	���, ���������������������������.
���	����	�����
�, ����������������. � SrHgPb �,
kz ����� 6 ����, 
 6 �������������. � 4(b) ��� kz = 0 ���
�	�������� lg(Ecb − Evb), ��	���� Γ -K �����	�������
�. ��� 4(c) ��� Γ–W+–K �����, �� W+ ���������, 
�����
�������� E − Ef=+0.25 eV, 
� Ef �����. kz = 0 �����������
�� (�� 4(d)). �������������		, ��
�����������. �
���
��������������� W±=(0.217, ±0.036, 0). �� SrHgPb��	
� C6v ������, ���� 5 ����	�������, �����	�������
�
������. ��, �����������	����������������
�� ΔW = |W+ − W−|=0.7 nm−1, 
��� CuTlTe2 �� 0.5 nm−1 ���[69]. 
� 2 ��
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������SrHgPb���������

����, ���� Pb � p ��	��
�
�����
��, �� SrHgPb �������
����. �����	������
� C6v ���, ���� SrHgPb �����������	������ 12 ����.

2.3 LiZnSbxBi1−x ��������������
LiZnSbxBi1−x 
��	
�������������������������

�����
�. LiZnBi � LiZnSb ����P63mc, �����
�5(a) ��. ����:
Zn � Bi(Sb) 
��������, 
 Li 
������������	. LiZnBi � LiZnSb 
	����
�[71-72]. 	������
���	���
�����LiZnBi ����
��[53], 
���
������ C6v ������������. ��, 	���
�


�ABC�����������, �
 SrHgPb[70]�CaAgBi[49] � LiGaGe[73]. ��,
Gao �[58]�	�� SrHgPb ������������������, ���	 HgPb �
��
������	. ��
�HgPb �������������, �� Gao �[58]	
��
����������������
�, 
�
����	��������
�[74-75]�����������[76-77]. Gao �[58]�
������ LiZnSbxBi1−x 	
�,
��
� LiZnSbxBi1−x 
������
���������������. LiZnSb �
��� 0.42 eV ��	�, ���� LiZnSb �������	�. ���	��!�	��
� (Wannier) ��[78]�� LiZnSb � LiZnBi ����	��, �
�	�����	���
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Fig. 5 Crystal structure and electronic structure of LiZnSbxBi1−x
[57]
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� LiZnSbxBi1−x 
�����	��, ����� LiZnSb0.5Bi0.5 ����� (�� 5(b)). �
���, LiZnSb0.5Bi0.5 ���������������. ���������	����
����, ���� Γ -A �������� C6v �������. �
��
������
� LiZnBi ��, LiZnSb0.5Bi0.5 ���������
���������, 
������
��������. ����������� LiZnSb0.5Bi0.5 
��, �	�� kz = 0 ��
��	����������, ���� 6 ������ kz = 0 ��� (�� 5(c)). 
 12 �
���� C6v ���������	�����, �����������������
����� (±0.018, 0.085, 0). � 5(d) ������ LiZnSb0.5Bi0.5 
���������,

�����������LiZnSb0.5Bi0.5 
�������. �� LiZnSb � LiZnBi �
� ��� � � � � � � 
, Gao �[58]� � � � � � � 
 
�LiZnSb1−xBix � � �, �
	 � � LiZnSb1−xBix � � ��� � �x � � 0 � 1 � ��
 	, � � � � � � �x � �
� � 0.38 � �, � � � x � � 0.41 � � � � Γ -M � � � � � � �. � 5(e) � � � � �
�������
��� x ��
�
	. ����, ������� Γ -K ���
.
� x = 0.41∼0.65�, �����������.

3 �����

��	����������������
������, ����
������
	������������	����������������, ���������
�
���������������, �
��� C4v � C6v ������������
�������. ����� 3 ������������������������, ��
� Bi2PdO4�SrHgPb � LiZnSbxBi1−x 
�. ��, 	� C4v ��� Bi2PdO4 �������
�������, �����	���C6v � LiZnSbxBi1−x 
���������kz = 0 �
�����
�����. ����������������
, �����������
��	����������, ������������������, �
, �����
����[79-80]��������[81-82]	��	����	��������	�����
�������. ���������������	������
�����	���,
��, �������������������������������������
�. ��, ����������������������������, �������
���������
�������
�������.
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