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Радикал CN является одной из первых двухатомных молекул, однозначно обнаруженных спектральными методами в межзвездной среде, а измеренные интенсивности его спектра поглощения позволили впервые измерить текущую (реликтовую) температуру Вселенной. В силу своей повсеместной распространенности и интенсивному эмиссионному спектру молекула CN до сих пор играет ключевую роль в изучении и диагностике разнообразных высокотемпературных процессов, связанных, например, c горением углеродосодержащих соединений [1, 2]. Молекула CN является прекурсором образования изомеров HCN/CNH и имеет фундаментальное значение в химии пребиотиков [3]. Ровибронная структура CN детально изучается уже много лет как теоретически, так и экспериментально. Последний обзор [4] содержит прецизионную спектральную информацию об энергиях более чем 8000 ровибронных термов низколежащих электронных состояний CN. 
В настоящей работе выполнен неэмпирический расчет электронной структуры дублетных состояний молекулы CN, сходящихся к первым четырем диссоциационным пределам, в интервале межъядерных расстояний R = [0.8-2.0] Å с шагом 0.05 Å. Для описания атомов углерода и азота использован полноэлектронный базис aug-cc-pCVQZ-DK. Предварительный расчет был выполнен многоконфигурационным методом самосогласованного поля (SA-CASSCF) с усреднением энергии состояний, построенных в активном пространстве из 11 орбиталей симметрии 7a1, 2b1, 2b2. Полученные электронные волновые функции были использованы для расчета неадиабатических матричных элементов спин-орбитального и электронно-вращательного взаимодействия между низколежащими дублетными состояниями как функций межъядерного расстояния. Эти данные необходимы для дальнейшего построения прецизионной неадиабатической модели описания взаимодействующих дублетных состояний молекулы CN в рамках редуцированного метода связанных колебательных каналов [5]. 
Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ №19-33-90131. 
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