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ABSTRACT 

          The growing global need for advanced therapeutic systems to combat oxygen deprivation 

such as hypoxia and acute respiratory distress syndrome (ARDS) has accelerated the search for 

lightweight, efficient, and controllable oxygen carriers. This thesis investigates metal-organic 

frameworks (MOFs) as multifunctional materials for controlled drug release and oxygen 

storage/delivery, combining experimental, computational, and sustainability analyses to 

establish a unified framework for biomedical application and industrial translation.  

The first part of the thesis focuses on Zeolitic Imidazolate Framework (ZIF-8) as a 

biocompatible nanocarrier for the anti-cancer drug Cytarabine. Owing to its high porosity, pH-

responsiveness, and structural stability, ZIF-8 enabled efficient drug loading in its native form 

and demonstrated a controlled, diffusion-driven release under physiological conditions, as 

confirmed through Higuchi and Korsmeyer-Peppas kinetic modeling. This study established a 

proof-of-concept for MOF-mediated targeted drug delivery systems. 

Subsequent chapters explored the oxygen storage and release capabilities of ZIF-8, ZIF-67, 

and Cu-BTC, synthesized via room-temperature and solvothermal routes optimized using the 

Box-Behnken design of experiments (DoE). Specific surface area analysis and dynamic gas 

adsorption studies revealed oxygen uptake capacities of 0.9 mmol/g (ZIF-8), 2.8 mmol/g (ZIF-

67), and 4.6 mmol/g (Cu-BTC). Molecular-level insights from Grand Canonical Monte Carlo 

(GCMC) and Molecular Dynamics (MD) simulations identified adsorption energetics and 

diffusion pathways, with oxygen molecules preferentially interacting near open metal sites and 

pore channels, reinforcing their potential as reversible oxygen carriers. 

To evaluate scalability and sustainability, Life Cycle Assessment (LCA) and Techno-

Economic Analysis (TEA) were performed using laboratory-scale inventory data normalized 

to 1 kg MOF production with 2025 market prices for all inputs. Two production scales were 

assessed- pilot (1 kg/yr) and demo ( 1000 kg/yr). At pilot scale, Levelized Cost of 

Manufacturing (LCOM) exceeded 50 000 $ kg⁻¹ due to capital recovery penalties, but fell by 

two orders of magnitude at demo scale to 566 $ kg⁻¹ (ZIF-8), 1508 $ kg⁻¹ (Cu-BTC), and 1484 

$ kg⁻¹ (ZIF-67). At this scale, raw materials and solvents accounted for > 70 % of the total cost, 
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while CAPEX contributed < 15 %. Sensitivity and Monte Carlo analyses highlighted ligand 

and metal-salt prices, as well as solvent recovery efficiency, as dominant cost levers. 

When normalized to functional performance, the cost per mole of O2 stored was 627 $ mol⁻¹ 

(ZIF-8), 326 $ mol⁻¹ (Cu-BTC), and 527 $ mol⁻¹ (ZIF-67), establishing Cu-BTC as the most 

cost-effective oxygen carrier among the investigated MOFs. To complement adsorption and 

biological performance, a cradle-to-gate sustainability assessment was performed using 

openLCA (Ecoinvent v3.8, TRACI 2.1). ZIF-8 exhibited the lowest environmental burden 

owing to its aqueous room-temperature synthesis with a global warming potential (GWP) of 

2.1 kg CO₂ eq kg-1, compared with 5.3and 8.7 kg CO₂ eq kg-1 for ZIF-67 and Cu-BTC, 

respectively. Economic hotspots were dominated by metal precursors and organic linkers, 

whereas environmental hotspots originated primarily from solvent consumption and precursor 

production. To address industrial scalability concerns associated with DMF, an additional 

green-solvent Cu-BTC scenario employing an ethanol/water system was evaluated. The DMF-

free route reduced the manufacturing cost from 1508 to 1286 USD kg⁻¹ and decreased the GWP 

from 8.7 to 3.86 kg CO₂ eq kg⁻¹ while maintaining structurally acceptable Cu-BTC with a BET 

surface area of approximately 1138 m² g⁻¹. These results demonstrate that solvent engineering 

can significantly improve sustainability without compromising the functional advantages of 

Cu-BTC. 

Overall, the comparative assessment revealed distinct performance–sustainability trade-offs 

among the investigated MOFs. ZIF-8 provided excellent biocompatibility and the lowest 

environmental burden but exhibited limited oxygen storage capacity. ZIF-67 delivered 

intermediate oxygen uptake together with favourable biological performance and 

environmental metrics. Cu-BTC achieved the highest oxygen uptake (4.6 mmol g⁻¹), the lowest 

oxygen-normalized cost, and, when synthesized through the green ethanol/water route, 

substantially improved sustainability indicators. Collectively, these findings establish that 

MOF selection for therapeutic oxygen delivery should be guided not only by adsorption 

capacity but also by biological compatibility, economic feasibility, and environmental 

sustainability. The developed framework provides a rational basis for the future design, scale-

up, and translation of MOF-based oxygen therapeutics. This thesis delivers an integrated 

experimental–computational–economic framework for MOF-based biomedical materials. The 

outcomes form the quantitative baseline for scaling MOF synthesis toward clinically viable, 

environmentally responsible oxygen-delivery technologies. 
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सारांश 

ऑक्सीजन की कमी स ेउत्पन्न िस्थितयों जैस ेहाइपोिक्सया और एक्यूट रिेस्परटेरी िडस्टे्रस िसंड्रोम (ARDS) के 

उपचार हते ुउन्नत िचिकत्सीय प्रणािलयों की वैिश्वक आवश्यकता न ेहले्क, कुशल और िनयंित्रत ऑक्सीजन 

वाहकों की खोज को गित दी ह।ै यह शोध-प्रबंध मेटल-ऑगेर्िनक फे्रमवक्सर् (MOFs) को िनयंित्रत औषिध 

िवमोचन और ऑक्सीजन भंडारण/िवतरण के िलए बहुिक्रयाशील सामग्री के रूप में अध्ययन करता ह,ै िजसमें 

प्रयोगात्मक, संगणनात्मक और िस्थरता िवश्लेषणों को एकीकृत कर जैव-िचिकत्सीय उपयोग और औद्योिगक 

िवस्तार हते ुएकीकृत ढाँचा प्रस्तुत िकया गया ह।ै 

थीिसस के प्रथम भाग में िज़योिलिटक इिमडाज़ोलेट फे्रमवकर्  (ZIF-8) को कैं सर-रोधी औषिध साइटाराबीन के 

जैव-संगत नैनोवहक के रूप में अध्ययन िकया गया। इसकी उच्च रधं्रता, pH-संवेदनशीलता और संरचनात्मक 

िस्थरता के कारण, ZIF-8 न ेऔषिध को उसके मूल रूप में कुशलतापूवर्क लोड िकया और शारीिरक पिरिस्थितयों 

में िनयंित्रत, िवसरण-प्रेिरत िवमोचन प्रदिशर् त िकया, िजसकी पुिष्ट िहगुची और कोसर्मेयर–पेपस गितकीय मॉडल 

द्वारा की गई। इस अध्ययन न ेMOF आधािरत लिक्षत औषिध िवतरण प्रणाली की अवधारणा को िसद्ध िकया। 

आग ेके अध्यायों में ZIF-8, ZIF-67 और Cu-BTC की ऑक्सीजन भंडारण एवं िवमोचन क्षमता का मूल्यांकन 

िकया गया, िजन्हें कमर े के तापमान तथा सॉल्वोथमर्ल िविधयों स ेसंश्लेिषत िकया गया और बॉक्स–बेने्कन 

िडज़ाइन ऑफ़ एक्सपेिरमेंट्स (DoE) द्वारा अनुकूिलत िकया गया। िविशष्ट सतही क्षेत्र िवश्लेषण और गैस 

अवशोषण अध्ययनों स ेक्रमशः 0.9 mmol/g (ZIF-8), 2.8 mmol/g (ZIF-67) और 4.6 mmol/g (Cu-BTC) 

की ऑक्सीजन अवशोषण क्षमता प्राप्त हुई। ग्रैंड कैनोिनकल मॉने्ट कालोर् (GCMC) और मॉिलक्यूलर 

डायनेिमक्स (MD) िसमुलेशन स ेयह पाया गया िक ऑक्सीजन अण ुमुख्यतः खुले धात ुस्थलों और रधं्र चैनलों 

के समीप अवशोिषत होत ेहैं। 

से्कलेिबिलटी और िस्थरता के मूल्यांकन हते ु लाइफ़ साइिकल असेसमेंट (LCA) और टेक्नो–इकोनॉिमक 

एनािलिसस (TEA) का उपयोग िकया गया, िजसमें प्रयोगशाला-स्तर के इन्वेंटरी डेटा को 1 िकग्रा MOF उत्पादन 

के िलए 2025 के बाज़ार मूल्यों के अनुरूप सामान्यीकृत िकया गया। दो उत्पादन स्तरों का अध्ययन िकया गया - 

पायलट स्तर (1 िकग्रा/वषर्) और डेमो स्तर (1000 िकग्रा/वषर्)। पायलट स्तर पर िनमार्ण की समतलीकृत लागत 
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(LCOM) 50 000 $/िकग्रा स ेअिधक रही, जबिक डेमो स्तर पर यह घटकर 566 $/िकग्रा (ZIF-8), 1508 

$/िकग्रा (Cu-BTC) और 1484 $/िकग्रा (ZIF-67) हो गई। इस स्तर पर कच्चा माल और सॉल्वेंट कुल लागत 

के 70 % स ेअिधक के िलए िजम्मेदार थ,े जबिक CAPEX का योगदान 15 % से कम रहा।  

कायार्त्मक प्रदशर्न के आधार पर सामान्यीकरण करन ेपर, प्रित मोल ऑक्सीजन भंडारण लागत 627 $/मोल 

(ZIF-8), 326 $/मोल (Cu-BTC) और 527 $/मोल (ZIF-67) पाई गई, िजसस े Cu-BTC को सबस े

िकफायती ऑक्सीजन वाहक िसद्ध िकया गया। हालाँिक, पयार्वरणीय िवश्लेषण न ेमहत्वपूणर् अंतर दशार्ए। 

openLCA (Ecoinvent v3.8, TRACI 2.1) पर आधािरत कै्रडल-टू-गेट ढाँच ेमें िकया गया LCA दशार्ता ह ैिक 

ZIF-8 का प्रभाव सबस े कम था, जबिक ZIF-67 और Cu-BTC (जो अल्कोहल और DMF आधािरत 

सॉल्वोथमर्ल िविध स ेतैयार िकए गए) में पयार्वरणीय भार अिधक पाया गया — जैस ेवैिश्वक ऊष्मन संभावना 

(2.1, 5.3, 8.7 kg CO₂ eq), कािसर् नोजेिनक प्रभाव (1.2×10⁻⁷, 4.5×10⁻⁷, 7.8×10⁻⁷ CTUh) और 

अम्लीकरण (0.18, 0.42, 0.47 kg SO₂ eq)। सभी प्रणािलयों में आिथर् क (धात ु लवण + िलगैंड) और 

पयार्वरणीय (सॉल्वेंट + िप्रकसर्र) हॉटस्पॉट असंगत पाए गए, िजसस ेहिरत सॉल्वेंट प्रितस्थापन, िटकाऊ िप्रकसर्र 

स्रोत तथा सतत या यांित्रक रासायिनक मागोर्ं की आवश्यकता पर बल िमला। 

अध्याय 8 में TEA और LCA के संयुक्त पिरणामों को सिम्मिलत कर जैव-िचिकत्सीय ऑक्सीजन वाहकों के 

िलए लागत–प्रभाव फं्रिटयर तैयार िकया गया, जबिक अध्याय 9 न ेसमग्र िनष्कषोर्ं को संकिलत िकया: ZIF-8 

िनयंित्रत औषिध िवमोचन के िलए सवार्िधक जैव-संगत और सुरिक्षत ह;ै Cu-BTC उच्चतम ऑक्सीजन अवशोषण 

और कायार्त्मक लागत दक्षता प्रदान करता ह,ै यद्यिप इसका पयार्वरणीय प्रभाव अिधक ह;ै और ZIF-67 

तकनीकी, आिथर् क और पयार्वरणीय दृिष्ट से सवार्िधक संतुिलत िवकल्प िसद्ध हुआ। 

यह शोध एक एकीकृत प्रयोगात्मक–संगणनात्मक–आिथर् क ढाँचा प्रस्तुत करता ह,ै जो MOF-आधािरत जैव-

िचिकत्सीय सामिग्रयों के िलए दक्षता और िस्थरता दोनों को संयोिजत करता ह।ै इसके पिरणाम MOF संश्लेषण 

को व्यावहािरक, नैदािनक रूप स ेउपयोगी और पयार्वरणीय रूप से उत्तरदायी ऑक्सीजन िवतरण प्रौद्योिगिकयों 

में रूपांतिरत करन ेहते ुमात्रात्मक आधार प्रदान करत ेहैं। 
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