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Люминесценция комплексных соединений лантаноидов с органическими лигандами преимущественно протекает путем переноса энергии через триплетное состояние лиганда, поэтому величина энергии триплетного состояния лиганда напрямую определяет практическую вероятность перехода электронов на излучающий уровень лантаноида. Важной задачей является априорное предсказание таких фотофизических характеристик люминесцирующих лантаноидных металлокомплексов, как квантовый выход и энергия триплетного уровня.
Изучена люминесценция комплексов Eu(III) и Tb(III) с [2-(аминокарбонил)-фенокси]уксусной (HL1) и [4-(аминокарбонил)-фенокси]уксусной (HL2) кислотами и определена их квантовая эффективность. Из спектров фосфоресценции комплексов этих лигандов с Gd(III) получены энергии триплетного состояния лиганда: 20800 см-1 для Gd(HL1)3 и 20900 см-1 для Gd(HL2)3.
Структуры изучаемых лигандных форм в основном и триплетном состояниях были оптимизированы методом сопряжённых градиентов Полака-Рибера без каких либо ограничений по симметрии методами INDO и PM3 (UHF, HyperChem 7.5 Pro). Энергии триплетного состояния изученных структур были рассчитаны в приближении INDO/S-CIS. Использование подхода (INDO/S-CIS)//INDO показало плохое соответствие рассчитанных величин энергии триплетного состояния ET лиганда (21725 и 18065 см-1) с экспериментом для HL1 и HL2. Рассчитанные величины ET в приближении (INDO/S-CIS)//PM3 (21195 и 22042 см-1) находятся в приемлемом для практических целей согласии с экспериментом. 
Результаты расчетов подтвердили экспериментально обнаруженный факт большей квантовой эффективности комплексов Tb(III) по сравнению с комплексами Eu(III) для этих лигандов.
