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Gtowne kompetencje

Organizacja
miedzynarodowych

i krajowych konferencji
naukowych,

poswieconych tematyce
informatyczne;.

e-Nauczanie e

efektywny system Blackboard
(nauczania poprzez siec) dla
$rodowiska akademickiego.

prowadzone w ramach szeregu
projektéw badawczych, zaréwno
krajowych jak i miedzynarodowych.
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Miejska Sie€ Komputerowa
w Krakowie

rozwdj i utrzymanie MANu
w Krakowie oraz zapewnienie
szerokiego spektrum ustug
sieciowych dla uzytkownikow.

| Komputery duzej mocy

udostepnianie sSrodowisku
naukowemu mocy obliczeniowych,
zasobow pamieci dyskowych

i tasSmowych.

Oprogramowanie
specjalistyczne

dostep do oprogramowania
naukowego i specjalistycznego
dla uzytkownikéw komputerow
duzej mocy.
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I PLGrid to... ’!g&ﬁ't,:, ‘

Infrastruktura obliczeniowa
dla polskich naukowcoéw.

Udostepnia ustugi informatyczne

o satysfakcjonujgcym

I gwarantowanym

poziomie jakosci




Struktura konsorcjum
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I Infrastruktura PLGrid

/ |

W infrastrukturze liczy blisko 3000 uzytkownikow.
Efektem prac prowadzonych z pomocg Infrastruktury jest ponad 1500 publikacji.

Znakomita wiekszosc¢ publikacji jest znajduje sie w czasopismach z Listy Filadelfijskiej oraz jest

wysoko punktowana przez MNiSW

Z infrastruktury korzystaja: Warto wiedziec o PLGrid

W Pracownicy naukowi i dydaktyczni 'I OOO 1 ’7 1 51 5

. Doktoranci nowych PetaFlopsa punktowanych
uzytkownikow wiecej mocy publikacji naukowych
. . iagu 6 miesi 128.04.2015 owstalycl k ’
W Magistranci w ramach prac dyplomowych RIS o pawstalych pry wykorzysani
W Studenci
® Inne osoby uczestniczgce w badaniach WAZNE WYDARZENIA e bribapn v sachomienis Promethsuss

TOP 500 o mocy 1,7 PetaFlopsa

naukowych (w tym obcokrajowcy)

utworzenie
Konsorcjum PLGrid

start projektu
zaawansowanych uslug
dziedzinowych



I Rozwdéj PLGrid
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Dziedzinowe Ustugi Nowej Centrum Kompetenc;ji
Generacji w Infrastrukturze w Zakresie Rozproszonych
PLGrid dla Polskiej Nauki Infrastruktur obliczeniowych

Typu Gridowego - PLGridCore



Oferta

Zasoby obliczeniowe Przechowywanie

danych

)

Profesjonalne
oprogramowanie

A A
Ney,

Narzedzia pracy
zespotowe]

Chmura obliczeniowa



I Parametry zasobow obliczeniowych

u 588 TFLOPS

u 40 288 rdzeni
u 108 TB RAM

u 5.8 PB dyskow




| TOP 500 Czerwiec 2015 ’ L

W Lista systemow z Polski

® 49 - Prometheus (ACK Cyfronet AGH) - 1,65 PFLOPS (PLGrid)
126 — Tryton (TASK) — 0,63 PFLOPS (czes¢ dostepna w PLGrid)
135 - Bem (WCSS) — 0,63 PFLOPS (czes¢ dostepna w PLGrid)
155 — Centrum Informatyczne Swierk — 0,49 PFLOPS

269 — Zeus (ACK Cyfronet AGH) — 0,37 PFLOPS (PLGRrid)

380 — Orion (ICM) — 0,20 PFLOPS

418 — Nostromo (ICM) — 0,19 PFLOPS



HP Apollo 8000

1.65 PFLOPS (49 na Top500 VI 2015)
1728 weztdow, 2x Intel Haswell E5-2680v3 2,5 GHz, 12 rdzeni |

L

"

41 472 rdzeni, 13 824 na wyspie

i

)

216 TB DDR4 RAM (128 GB na wezet)

PUE ~1.05, 680 kW mocy catkowitej
15 szaf typu rack, 13 m?
CentOS 7

system gotowy do rozbudowy w trakcie produkcyjnego
dziatania

rozbudowa o czwartg wyspe obliczeniowa (IX-X 2015)
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W dodatkowe 504 wezty (i ponad 0,5 PFLOPS)

/
a

W wtym 72 wezty z 2 x Tesla K40



pid
Prometheus |

HP Apollo 8000

W efektywne chtodzenie wodne

® wydajnosc¢ energetyczna (~1,05 PUE)



u 2,5+ PFLOPS

u 85 000+ rdzeni
u 300+ TB RAM
u 15+ PB dyskow




I Parametry zasobow obliczeniowych 2015

Dostepnerodzaje procesorow
Intel Xeon 4-, 6-, 12-, 14-rdzeniowe (do 28 rdzeni na wezle)
AMD Opteron 6-, 12-, 16-rdzeniowe (do 64 rdzeni na wezle)

Akceleratory obliczen
karty GPGPU NVidia Tesla (do 8 kart na wezle)
Intel Xeon Phi (do 2 kart na wezle)

Rozne konfiguracje weztow obliczeniowych
od 8 do 64 rdzeni na wezet
do 512 GB RAM na wezet
vSMP (Intel Xeon) —do 6 TB RAM oraz 768 rdzeni

Petna konfiguracja na stronie:
www.plgrid.pl/oferta/zasoby_obliczeniowe/opis_zasobow/HPC




I Sposoby dostepu ’!ggt,:,‘

PLGrid to rozne sposoby dostepu do zasobdéw
lokalne systemy kolejkowe na klastrach (CLI oraz GUI)
oprogramowania posredniczgce (UNICORE, QosCosGrid, glLite)
maszyny wirtualne (https://cloud.plgrid.pl)

portale sieciowe (InSilicoLab, GridSpace2, PLG-Data, DataNet,...)

Zarzgdzanie dostepem do ustug poprzez Portal Uzytkownika PLGrid
(https://portal.plgrid.pl)

Katalog ustug
ustugi ogolne

https://docs.plgrid.pl/uslugi

ustugi dedykowane wybranym dziedzinom nauki

https://docs.plgrid.pl/uslugi dziedzinowe




Chemiai Biologia: ADF, AMBER, CFOUR, Dalton,
GAMESS, Gaussian, Molcas, Molpro, MOPAC,
NWChem, Open Babel, TURBOMOLE,
AutoDock/AutoGrid, BLAST, Clustal, Siesta,
Quantum Espresso, VASP (na licencjach wtasnych
uzytkownkoéw), CPMD, Gromacs, NAMD

FEM: Abaqus, Ansys/FLUENT, Nastran, OpenFOAM

Nanotechnologia: ABINIT, Quantum Espresso,
NAMD

Interdyscyplinarne: Mathematica, MATLAB,
Simulink

Kompilatory i narzedzia: Intel, PGI, GNU compilers,
MKL, CUDA, MPI, OpenMP, Alinea, Python, R, Ruby

Bazy danych

Mozliwos¢ instalacji dowolnego oprogramowania

https://aplikacje.plgrid.pl/



I Narzedzia pracy zespotowej ’

' i i dok t
Adobe Connect - to cenione na rynku rozwigzanie orumentacia
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do prowadzenia telekonferencji do 50

uczestnikdw jednoczesnie. g
telekonferecje xconﬂuence
Confluence - to przestrzen typu "wiki” \ N—

do agregowania wiedzy.

/ s\

N @)
Jira - to narzedzie do planowania pracy o oge® b@"'
i Sledzenia jej efektow. CONNECTT.
N

Stash - oprogramowanie do $ledzenia zmian
w kodzie zrédiowym

= NG

sledzenie ewolucji
oprogramowania

zarzgdzanie zadaniami /




PLG-Data

https://data.plgrid.pl

u Dostep dodanych przez przeglagdarke internetowg

ZAWARTOSC FOLDERU: PEOPLE BADANIA / LUTY 2014

Data
Prawa Rozmiar modyfikacji Nazwa Typ
-Tw-r--r-- & 11.6 MB Jan 27 22:24 @ GSM1019938 NBM6-P.CEL Plik Na pewno? Nie
rw-r----- % 35MB Jan 27 22:31 @ GSM933008_US91903683 Dec08_1_1.txt Plik
-rw-r--r-- '@ 511 MB Feb 516:25 GSM980568_MB2009031253.CEL kx
drwxr-xr-x 2KB  Feb814:47 @ aktualne_pliki Folder
-r--p- 7 78 KB ot o 7 A" -~m3classte olik m

L e—— I
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https://submit.plgrid.pl

rimrock

x Rimrock — Robust Remote Process and Job Controller
« Utatwia prace z zadaniami obliczeniowymi na zdalnych zasobach

« Umozliwia prace z zadaniami wsadowymi oraz uruchomienie interaktywnej
aplikacji

w dostarcza prostego interfejsu RESTowego do wysytania i odbioru
danych oraz kontroli zadan

21



QCG-lcon

http://www.qgoscosgrid.org/trac/qcg-icon

« Lekka aplikacja graficzna do zarzgdzania zadaniami gridowymi QosCosGrid

w Szerokie portfolio wspieranych aplikacji zchemii obliczeniowej
sGaussian
«GAMESS
«Molpro

(] e
S QCG icon

Nazwa Gléwny plik
Rysunki rysunk
[Rysunki (poprawione)
[Rysunki (poprawione) Irysunki.m
R rysunki.m

Stan zadania Katalog roboczy Caas zlecenia ~
ledem o -

Stopiu} D zaderia
Otwérz katalog 2 wynikami
Podglad

Pobierz ponownie

Zleé ponawnie zadanie
Zleé ponawnie zadanie...

Praygoromanic do slecenia sadanis Ci\work\naelib\sinplePlot.m

Keuprescmanie plikée
damych

Pbieranie damych wriersytelnisiaeych
‘Praygoromanie do slecenia zadanis Usur 2 listy
Useamienie feieski pliks "

o txansgera plilée
Bypsytanie pliks

Nazwa zadania  |Rysunki (poprawione)

Nazwa ~

sDalton

_____ = 12.06__13_00_54_3 - [B]x]

_06.03__13.17.¢ Pik  Edycia Pomor

matiab.out Qwster - ()

rvsURKI_2011_11_08__17 28 13_1 B 5
B e C:{Documerts and 2011_12 v [ Praejd
rYsURKI_2011 11 08__17 28 14_3 ¥ @cy = a
rYsUnkI_2011_11_08__17_30 33_1
rYsURKI_2011_11 08__17 30 33_2

r¥sUnkI_2011_11_15__14_48_03

& pwmu@) [ Foldery

slurbomole
sADF B

2adania plikéw i folderéw 2,

.qcg-icon-outputs.zip
1KE

9 Utwérz nowy Folder
€ Publikuj ten folder w sieci
Web

matlab.out.txt
Dokument tekstowy
1K8

o [

. zasth [Reet ps) ] {2 Udostepnijten folder
] Lt czasu o0:20:00 v
matan Parameter sweep
.‘ R Y S I A LO 9 S Wezytaj certyfikat PKCS12
(= : [aca_sTep_moex ] Pik 12 [nents and Settings\(H)IPuptiplgtestmo1.p12| [_Praeglada) |
Rozpocnij od: [ 18] o ]
L
Zwigkszaj o [ 23]
Zakoficz po: [ 53

w integracjaz GaussView

2

< Wiersz polecenia P NetBeans IDE 7.0




InSilicolLab

http://insilicolab.grid.cyfronet.pl in si I ICO

Srodowisko pracy z systemem zintegrowanych narzedzi, ktére:

/

wspomagajg zarzgdzanie ztozonymi obliczeniami

automatyzujg powtarzalne cykle obliczen

umozliwiajg w wygodny sposéb zarzgdzanie procesem obliczen
ufatwiajg zarzgdzanie rozproszonymi danymi eksperymentu
umozliwiajg wspdlng analize rezultatow wielu rownolegtych obliczen
ufatwiajg wspotprace pomiedzy badaczami pracujgcymi nad wspolnymi
projektami

nie rozpraszajg uzytkownikdw wykorzystywang technologig - bez
forsowania zmiany sposobu myslenia naukowcéw

1 il Login... Y ! i
in S|I|cn og in ou are logged in as anonymousUser €@

l Welcome ;
B Welcome to InSilicoLab Portal

. - .I. To take advantage of the full portal functionality (including job submission and LFC
Your Experlments in snico directory management), it is required that you have a valid proxy configured. You can
PR configure it now - using the left panel, or do it later at any time - by clicking the
Menu =R AN "Configure proxy..." button in the workspace.

Benzene. . .ground v et fuctonalio For this poose cosse one o the options Lot pane

state...RHF/STO-2G by- purpose, P ght pa

below.
Actions

[i Configure your proxy 23

¥ Create a new experiment:



I InSilicoLab - dostepne domeny badawcze !g&f’r‘i,
http://insilicolab.grid.cyfronet.pl i" SI|IBI]

Chemia kwantowa oraz biochemia lA”

obliczenia pakietami Gaussian, GAMESS, Turbomole

Trajectory Sculptor - potautomatyczne przycinanie duzych uktadoéw
molekularnych (np. wynikow symulacji MD)

mozliwosétgczenia obu typow eksperymentow
Astrofizyka
obliczeniahydrodynamiczne metodami objetosci skonczonej
obliczeniadla konsorcjum Cherenkov Telescope Array (CTA)
Geofizyka

badania sejsmicznosci indukowanej (IS-EPQOS)

Chemistry IS-EPOS TCS AstroGrid-PL

24
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InSilicoLab for Chemistry ’

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/ 1] S|I|cu
« Dwa typy eksperymentow lAB

w obliczeniaz wykorzystaniem metod chemii kwantowej

w Trajectory Sculptor

ol S et va-
% 6. ©2-200.xyz: Frame-105 PAD~
% 7. €2-200.xyz: Frame-125 })6@ v
w Obliczenia metodamichemii kwantowej R "e-
x 10.2-200.xyz: Frame-185 DA~
s dostepne aplikacje o ottt
. [ ———— " expand
» Gaussian —
Energy Plot [=3F 2
« GAMESS -
« TUROBMOLE 5 o
« Niedoida P
slerachem
w automatycznawstepna analizawynikdw obliczen o)
s mozliwos¢rownoczesnych obliczen dla réznych R

geometrii w jednym eksperymencie
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I InSilicoLab for Chemistry

https://insilicolab.chemia.plgrid.pl/ in si I ICO

Trajectory Sculptor — narzedzie do przetwarzaniatrajektorii
wynikowych z obliczen dynamiki molekularne;j

automatyczna ekstrakcja istotnych dla uzytkownika fragmentow
struktur z trajektorii MD

automatyczne przycinanie ramek trajektorii wybranych przez
uzytkownika

wyniki eksperymentu mogg by¢ uzyte w obliczeniach
wykorzystujgcych metody chemii kwantowej




Statystyczna Analiza Danych - R-SAD

https://statystyka.plgrid.pl/

x Zintegrowana platforma ustug dedykowanych statystycznejanalizie danych

w wielodziedzinowych zagadnieniach naukowych

w utatwia wybor testu statystycznego dla analizy badanego zagadnienia

w udostepniaotwarte repozytorium kilkudziesieciu popularnych testéw

statystycznych

worazzestaw aplikacji do analizy szeregdw czasowych.

Statystyczna Analiza Danych ~  Kategorie +  Dodaj test

Lista testow | Jednoczynnikowa analiza wariancji (ANOVA) ' domysina /' Uruchomienie testu

Jednoczynnikowa analiza wariancji (ANOVA)

wpisz lub wklej z Excela dane, Wyniki Dane Raport

oddzielajac liczby spacjami.

wpisz lub wklej z Excela
podzial na grupy

45

zaladuj plik Excela

Browse... | No file selected.

y
35 40
-l o

Opis osiy
y 2 — i

Zmienna 1: kolor: ;I\ é (l: IIJ
pomarariczowy e grupy

Poréwnanie grup przy pomocy jednoczynnikowej analizy warianciji: p=0.831 wartos¢
statystyki F=0.291 na 3 i 36 stopniach swobody

Dashboard Tomasz Piontek ~

Wyjasnienia
Program do poréwnywania grup przy
pomocy analizy wariancji (ANOVA).
Nalezy poda¢ kolumng danych z
warto$ciami numerycznymi, oraz, w
drugim polu, kolumng z podzialem na
grupy (do ktérej grupy dana warto$¢
nalezy)
. Dane mozna wprowadzaé na trzy
sposoby:
* wpisujac dane bezposrednio do
okienek po lewej stronie aplikacji
* w Excelu lub OpenOffice
podswietlamy kolumng (kolumny
nie powinny mie¢ nazw), Ctrl+c i
po Kliknigciu okienka po lewej
stronie, Ctrl+v
* wybierajac przy pomocy przycisku
po lewej stronie plik Excela, ktéry
W pierwszym arkuszu, pierwszej
kolumnie ma wartosci liczbowe a
w drugiej podziat na grupy.
Kolumny nie powinny mie¢ nazw.

/ |
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Dostep do Infrastruktury




I Portal PLGrid ’ !G'ﬁ;b:»

« Rejestracja elektroniczna przez Portal Uzytkownika PLGrid (https://portal.plgrid.pl)

« Weryfikacja uzytkownika na podstawie nr OPl i danych w bazie Ludzie Nauki
(http://www.nauka-polska.pl/)

505! PORTAL

" PL-Grid

Po rejestracji uzytkownik uzyskuje mozliwosc:

w Zarzgdzanie dostepem do ustugi wielu aplikacji
« Monitoringzuzycia zasobow

w Zarzgdzanie grantamiobliczeniowymi

w Zarzadzanie certyfikatami gridowymi

« Dostep do wszystkich zasobow przy uzyciu jednego kontai jednego hasta (lub
certyfikatu gridowego)




I Certyfikaty gridowe

Certyfikat jest niezbedny do dostepu do infrastruktury gridowe;j,
jest ,dowodem osobistym” uzytkownika i potwierdzajego
tozsamos¢éw ustugach gridowych — zastepuje hasto

Certyfikaty sg wystawiane przez zaufane Centra Certyfikacji (ang.

Certification Authority, CA)

Certyfikaty zwykle wazne sg jeden rok

Zadania obliczeniowe postugujgsie certyfikatem krotko zyjgcym
(proxy)
« mozliwe jest jego automatyczne odnawianie
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I Certyfikaty gridowe - centra certyfikac

« Dla uzytkownikow PL-Gridu dostepne sg dwa CA
« Simple CA (http://plgrid-sca.wcss.wroc.pl)
« Polish Grid CA (https://plgrid-ca.pl)

« Simple CA:
« certyfikat uzyskuje sie poprzez portal https://portal.plgrid.pl/

w generowany na zgdanie dla kazdego uzytkownika (automatycznie)

w dostep ograniczony do polskich zasobow

« PL-Grid CA
« certyfikat uzyskuje sie poprzez portal https://plgrid-ca.pl

v uzytkownik musi potwierdzi¢ tozsamosé w Urzedzie Rejestracji (RA)

s umozliwia prace na catosci gridu w European Grid Initiative (EGI)



I Certyfikaty gridowe - formaty certyfikatow

u Certyfikaty gridowe mogg by¢ przechowywane w roznych formatach.
Najbardziejrozpowszechnione to:

w PKCS #12

w certyfikat wraz z kluczem prywatnym znajduje sie w jednym pliku
binarnym zwykle o rozszerzeniu .p12

« PEM
w certyfikat stanowi para plikow tekstowych:
w klucz prywatny (zwykle userkey.pem)

u plik certyfikatu (zwykle usercert .pem)

u Certyfikaty w formacie PEM uzywane s3

w« wiekszos¢oprogramowania posredniczgcego (czesto domysiny format)
v« Certyfikaty w formacie PKCS #12 uzywane sg przez

« przegladarki internetowe

« WiekszosC¢ oprogramowania posredniczgcego



QosCosGrid — aktywacja ustugi

Recepta:

Wygeneruj swoj certyfikat gridowy

w np.certyfikat zSimple CA na Portalu Uzytkownika
PL-Grid
« zaktadka "Moje Konto", ramka "Certyfikaty Uzytkownika"

QosCosGrid

Zainstaluj swoj certyfikat gridowy w przegladarce

Przejdz na Portal Uzytkownika PL-Grid - https://portal.plgrid.pl

Zarejestruj swoj certyfikat w Portalu PL-Grid
« zaktadka "Moje Konto", ramka "Certyfikaty Uzytkownika"
Aplikuj o ustuge "Globalny dostep QosCosGrid"
x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug", "Ustugi Globalne”



I InSilicoLab — aktywacja ustugi

Recepta:
« Wygenerujswdj certyfikat gridowy in silico

w np.certyfikat zSimple CA na Portalu Uzytkownika IAB
PL-Grid -

« zaktadka "Moje Konto", ramka "Certyfikaty Uzytkownika"

Zainstaluj swoj certyfikat gridowy w przegladarce

Przejdz na Portal Uzytkownika PL-Grid - https://portal.plgrid.pl

Zarejestruj swoj certyfikat w Portalu PL-Grid

« zaktadka "Moje Konto", ramka "Certyfikaty Uzytkownika"
Aplikuj o ustuge "Globalny dostep glLite"

x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug", "Ustugi Globalne"

wrozprzestrzenianie informacji o uzytkowniku w infrastrukturze moze
trwac do 6 godzin

Aplikuj o ustuge "InSilicoLab for Chemistry"

x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug", "Platforma
dziedzinowa: Chemia”



I InSilicoLab — aktywacja ustugi

Recepta:
« Wykonywanie obliczer na kratach GPGPU wymaga dodatkowo Il silico

dostepu do klilku dodatkowych ustug. Dlatego:
Aplikujo ustuge "Dostep do Ul - Cyfronet"

x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug
Aplikujo ustuge "Dostep do GPGPU - Cyfronet"

x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug
Aplikujo ustuge "PLG-Data"

x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug
danych”

Aplikuj o ustuge "Rimrock"
x zaktadka "Moje Konto", ramka "Katalog Ustug
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Ustugi dostepowe”

Ustugi dostepowe”

Ustugi dostepu do

Ustugiinne”



I Dostep do zasobow

REJESTRACJA

Wypelnij gotowy formularz
rejestracji i wyslij go do
weryfikacji. Nastepnie kliknij w
link aktywacyjny, ktory
otrzymates w mailu. Konto
zostanie aktywowane!

Uzupelnij informacje na temat
instytucji naukowej, do ktorej
przynalezysz. Afiliacja polskiej
jednostki naukowej umozliwi
dostep do pelnej oferty
Infrastruktury PLGrid.

ZALOZ ZESPOL

NAUKOWY

Jest to jednostka, za pomoca
ktore] mozliwe jest
negocjowanie zasobow
obliczeniowych. Odzwierciedla
caly zespol badawczy lub
uzytkownika pracujgcego
samodzielnie.

Grant stanowi umowe miedzy
centrum komputerowym a
uzytkownikiem. Okreslany jest
w niej rodzaj uslugi, je)
parametry oraz gwarancje
otrzymania.



I Wsparcie uzytkownika

Szkolenia Konsultacje z ekspertami
zdalne - https://portal.plgrid.pl/|ub Za posrednictwem Helpdesk PLGrid:
https://ekursy.plgrid.pl/ https://helpdesk.plgrid.pl
z trenerem - informacje na helpdesk@plgrid.pl

http://www.cyfronet.krakow.pl/

Podrecznik Uzytkownika Forum uzytkownikéw

Dostepny online: https://zapytaj.plgrid.pl/
https://docs.plgrid.pl/podrecznik uzytkownika




I Nadchodzace wydarzenia ’
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W Dzien Otwarty ACK Cyfronet AGH: 23.11.2015

W Rozstrzygniecie konkursu na najlepszg prace doktorska zrealizowang
w oparciu o zasoby ACK Cyfronet AGH




Rejestracja: https://portal.plgrid.pl

helpdesk@plgrid.pl

+48 12 63233 55 wew. 312



